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RESUMEN

Los monitoreos de calidad de aguas subterraneas son sumamente necesa-
rios para la caracterizacion, el control de los acuiferos y el desarrollo sostenible,
especialmente en entornos urbanos donde la contaminacion tiene un origen antro-
pogénico debido a diferentes préacticas desarrolladas desde la superficie. Los pro-
gramas de monitoreo incluyen la identificacion de ubicaciones de los pozos, la
deteccion de contaminantes y la gestion sostenible. La seleccién de los pozos de
monitoreo y parametros de calidad de agua subterranea se basan principalmente
en diferentes criterios subjetivos como la experiencia del tomador de decisiones,
la experiencia en campo y los antecedentes de contaminacion. A su vez, conducen
a la generacién de grandes conjuntos de datos que comprenden varios parametros
de calidad de agua, distribuidos tanto espacial como temporalmente, lo que los
hace ricos en datos, pero pobres en informaciéon y dificultan su interpretacion.
En esta tesis doctoral se presenté un protocolo sistematico para el monitoreo de
calidad de agua subterranea y la reduccion de parametros, aplicado a un caso de
estudio real y replicable a otras areas de interés. El aporte consistié en proponer
un protocolo de monitoreo integral y de utilidad para la evaluaciéon objetiva de la
calidad del agua subterranea, basado en la aplicacién de tecnologias emergentes.
En la seleccion de pozos se aplicd un algoritmo evolutivo multi-objetivo vinculado
con el uso de datos y herramientas geoespaciales, sobre el riesgo de contaminacion,
la ubicaciéon de los pozos y la accesibilidad a los mismos para maximizar las posi-
bilidades de encontrar contaminacion en las aguas subterraneas. En la reduccion
de parametros se aplicaron técnicas de reducciéon multivariada y algoritmos de se-
leccion de atributos vinculados con la indexacion de la calidad del agua. Dichas
metodologias se aplicaron a un caso de estudio de un acuifero local, utilizando
datos geoespaciales reales, se implementé el monitoreo en 66 pozos, se evaluaron

21 parametros de calidad de agua, se analizaron los resultados de calidad de agua



d

y finalmente, se redujo el ntimero de pardmetros a monitorear. En el 83% de
los pozos se encontraron valores fuera del limite permitido, segin la normativa
considerada. Ademas, se detectd la presencia de concentraciones de nitrato por
encima de los limites permisibles en el 42% de los pozos. El protocolo de seleccién
de pozos ejecutado tuvo una eficiencia del 50% a la hora de encontrar muestras
fuera de los limites permisibles, mientras que dos campanas anteriores sin un
protocolo de seleccién optimizado mostraron una eficiencia del 21% y del 37%.
Ademas, en la validacién considerando otros escenarios de estudios se obtuvo una
eficiencia del 90%.
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Capitulo 1

Introduccion

El agua subterranea se encuentra debajo de la superficie terrestre, en los
acuiferos, y es un recurso vital para el suministro de agua potable. La importancia
del agua subterranea radica en su capacidad para abastecer de agua dulce a areas
geograficas que no tienen acceso a fuentes superficiales, como rios o lagos [11].
Por lo tanto, es un recurso valioso econémicamente porque es esencial para la
supervivencia humana y la salud, lo que lo convierte en un bien fundamental
para el bienestar de las personas. Sin acceso a agua potable, las comunidades y
las economias no pueden funcionar adecuadamente [11, 12, 63].

Ademas de ser vital para el consumo humano, el agua subterranea también
es un recurso indispensable en la agricultura para el regadio de los cultivos, es-
pecialmente en regiones donde las precipitaciones son limitadas. También, es
muy importante en la ganaderia porque permite mantener la productividad de
las tierras, asegurar la alimentacion de la poblacién y contribuir a la economia
agricola. Otro aspecto destacado es su papel fundamental en los ecosistemas
terrestres y acudaticos. Los acuiferos ocupan grandes extensiones de terreno, al-
imentan arroyos y rios, contribuyendo a mantener caudales de agua constantes.
Sin embargo, no es un recurso ilimitado y se enfrenta a importantes amenazas
debido a la expansién urbana y los cambios en el uso del suelo [11].

A medida que las areas urbanas crecen y se desarrollan, las extensiones de
los acuiferos se ven amenazadas. La expansion urbana implica cambios significa-
tivos en el uso del suelo, donde las superficies que antes estaban permeables se
convierten en areas impermeables debido a la construccion de edificios, carreteras
y otras infraestructuras [18]. Ademds, los cambios en el uso del suelo en areas
urbanas a menudo implican la contaminacién de los acuiferos. Las actividades
humanas, como la industria, la agricultura intensiva y la disposiciéon inadecuada

de desechos, pueden introducir contaminantes en el suelo que eventualmente se in-



filtran en las aguas subterraneas, ocasionando graves consecuencias para la salud
y el medio ambiente [27, 11, 19].

Por tanto, es crucial reconocer la importancia de proteger el agua subterranea,
y realizar investigaciones y evaluaciones sobre su calidad para proteger la salud,
gestionar el recurso y garantizar el cumplimiento de las normas o regulaciones
ambientales. Dichas acciones permiten tomar decisiones acertadas, y promover
el uso responsable y seguro de tan importante recurso. La investigacion sobre
la calidad del agua subterrdnea se centra en evaluar y determinar las concentra-
ciones de diferentes parametros a través del monitoreo, y analizar los procesos
hidrogeoquimicos que controlan la calidad del agua subterréanea [11]. Por lo tanto,
establecer estrategias de monitoreo constante es fundamental para resguardar su
calidad y el desarrollo sostenible.

Los programas de monitoreo de aguas subterraneas incluyen la identificacion
de ubicaciones de los pozos, la deteccion de contaminantes y la gestion sostenible.
De acuerdo con [19], se debe disenar una red efectiva de monitoreo de agua sub-
terranea considerando una cantidad minima de sitios de monitoreo, mientras se
maximiza la deteccién de contaminacion. Este tltimo criterio de diseno se asocia
a la seleccion de pardmetros a monitorear y su posterior analisis cuantitativo en
el laboratorio. La seleccién de los parametros de calidad de agua subterranea, asi
como de los pozos de monitoreo, se realizan principalmente mediante diferentes
criterios de los expertos en el area, basados en la experiencia subjetiva del tomador
de decisiones, sugerencias propuestas por diferentes organismos relacionados a la
gestion del agua, antecedentes de contaminacién o experiencia en campo, y de-
pendiendo de las fuentes potenciales de contaminacion existentes y los parametros
consecuentes asociados. Por otro lado, los programas de monitoreo conducen a la
generacion de grandes conjuntos de datos que comprenden varios parametros de
calidad de agua, distribuidos tanto espacial como temporalmente, lo que los hace
ricos en datos, pero pobres en informacion y dificultando su interpretacién [20].

La literatura sobre el monitoreo de calidad de agua subterranea no reporta
la utilizacién de protocolos en todas las fases del monitoreo. Diferentes autores
[17, 51, 55, 56, 61], propusieron métodos estandarizados que involucran solo la
toma de muestras en campo mediante criterios establecidos en guias o protocolo
de monitoreo. Otros esfuerzos [5, 17, 43, 17], se enfocaron en los métodos para
desarrollar protocolos de analisis de datos, relacionados a los resultados de calidad
de agua e indicando diferentes técnicas estadisticas para evaluar los datos.

De acuerdo con [10], la utilizacién de un protocolo en todas las fases del

monitoreo de calidad de agua permite minimizar y eliminar errores, garantizar la



generacion de informacion consistente y confiable, determinar la linea de partida y
mejorar la gestion de control de calidad de agua. Es posible mejorar la efectividad
del monitoreo cuando se utiliza informacién para orientar el disefio del monitoreo
y el andlisis de datos [17]. Sin embargo, es necesario plantear varios pasos viables
para el control, la evaluaciéon y la conservacion de la calidad del agua subterranea,
siguiendo un método o sistema innovador para realizar un monitoreo racional y no
subjetivo. A su vez, aplicar métodos que permitan que el resultado del monitoreo
de calidad de agua, con una disminuciéon de parametros, se pueda comunicar
facilmente sin perder ninguna informacién significativa.

El presente trabajo de tesis doctoral se enmarca en investigaciones relacionadas
a las tecnologias emergentes integradas con herramientas y técnicas avanzadas de
informacion, con la ausencia de evaluaciones subjetivas, para disenar un protocolo
sistematico para monitorear la calidad del agua subterranea. Por lo tanto, se pro-
pone una metodologia novedosa, sobre datos reales para: i) seleccionar los pozos
6ptimos de monitoreo, ii) evaluar los resultados del monitoreo, iii) seleccionar y
reducir el nimero de pardametros.

El uso de tecnologias emergentes como la aplicacion de algoritmos multi-
objetivos vinculados con el uso de datos y herramientas geoespaciales; la apli-
cacion de técnicas de reduccion multivariada y algoritmos de seleccion de atributos
vinculados con la indexacion de la calidad del agua; pueden resultar beneficiosas
en el dominio del monitoreo de calidad de agua subterranea. En la actualidad, la
aplicabilidad de dichas técnicas combinadas se encuentra en su etapa primitiva
de investigacién [20]. Por lo tanto, las modificaciones adecuadas en las técnicas,
asi como la integraciéon de mas de una herramienta, aportaran a la metodologia
para desarrollar una propuesta novedosa de protocolo de monitoreo de calidad de
agua subterranea.

En la primera parte del trabajo, se encara el problema de la seleccién de pozos
de monitoreo utilizando un enfoque multi-objetivo, dado un caso de estudio de un
acuifero local, utilizando datos geoespaciales reales, para su posterior muestreo y
trabajo de campo. Seguido, se incluye el andlisis de los resultados del muestreo
como la distribucion geoespacial de los parametros de calidad de agua, la evalu-
acion y el mapeo de calidad de agua subterranea basado en el método del Indice
de calidad de agua (WQI, por sus siglas en inglés).

En la siguiente parte, se aborda el problema de la selecciéon y reduccion de
parametros de calidad de agua, aplicando diferentes criterios de seleccién de vari-
ables en el andlisis de componentes principales, utilizando algoritmos de seleccion

de atributos y el andlisis predictivo considerando la clasificacién en funcién al



WQI. Finalmente, se realiza una validacién del protocolo propuesto en otros es-

cenarios.

1.1 Problemas de Investigacion

La presente tesis doctoral aborda desafios de investigacion cientifica relacionados
al disenio de una estrategia de monitoreo de agua subterrdnea, que proporcione
una guia de pasos a seguir mediante la utilizacién de tecnologias emergentes in-
tegradas con herramientas y técnicas avanzadas de informacién, y de esta manera,
dejar de depender solo de evaluaciones subjetivas para resguardar la calidad del
agua subterranea.

En particular, los siguientes problemas claves de investigaciéon son encarados:

e Problema de investigacion 1 - Seleccion de pozos de monitoreo

considerando multiples objetivos

En ocasiones, se pretende identificar los diferentes lugares en donde se de-
beran construir los pozos de monitoreo de agua subterranea. Sin embargo,
cuando se cuenta con un inventario de pozos existentes; estos pueden ser
considerados para realizar el monitoreo y evitar los gastos de inversion que

conlleva la instalacion de cada pozo nuevo.

Para seleccionar los pozos de monitoreo a partir de un conjunto de pozos
existentes, se deberd considerar una alternativa de soluciéon dentro de las
tecnologias emergentes, mediante la utilizaciéon de un algoritmo que permita
evaluar multiples objetivos en conflicto simultaneamente como: maximizar
las concentraciones de Nitrégeno Total (NT), maximizar las concentraciones
de Coliformes Totales (CT), maximizar el drea de cobertura y maximizar la
seleccion de pozos de acceso publico, como piezémetros, aguaterias y juntas

de saneamiento.

e Problema de investigacion 2 - Evaluacion y mapeo de la calidad

del agua subterranea

Los estandares de calidad de agua son normativas que describen los requisi-
tos minimos razonables (limites permisibles) de los componentes del agua y
estan definidos por valores numéricos, que deben cumplirse para proteger la
salud de los consumidores [62]. Al definir dichas normativas, se consideran

las condiciones ambientales, econémicas y culturales locales. Es decir, cada



jurisdiccion local puede reglamentar diferentes niveles permisibles dependi-
endo de las limitaciones socioeconémicas y ambientales. Por lo tanto, lo

que puede ser adecuado en una regién puede no serlo para otra [11].

En este contexto, es importante considerar otro enfoque para la planificacién
y gestion de la calidad del agua subterranea, mediante modelos estadisticos
y matematicos que ayudan a determinar el estado general del cuerpo de
agua, considerando la influencia compuesta de un conjunto de parametros

de calidad de agua en comparacién con ciertos estandares.

Problema de investigacion 3 - Reduccion del niimero de parametros

a monitorear

Por lo general, en el monitoreo se consideran tantos parametros como sea
posible. Dicha practica es comun debido a que, en una etapa inicial o en
ausencia de cualquier conocimiento previo, se desconocen qué pardmetros
son los mas importantes para el muestreo. Como resultado se obtiene un
gran conjunto de datos, con variables numerosas y resulta dificil de analizar

e interpretar. En dichos casos, una reduccion de parametros es deseable.

Es necesario plantear la reduccion de la dimensionalidad del conjunto de
parametros sin alterar las caracteristicas principales, mediante un espacio
de baja dimension que contenga la mayor parte de la informacién del espacio
original de alta dimensién. Para ello, se podran plantear diferentes técnicas
para reducir el sesgo y tomar decisiones mas objetivas, a su vez, reducir el
tiempo, el esfuerzo y los costos requeridos para monitorear un gran nimero

de variables.

Problema de investigacion 4 - Evaluacién del protocolo propuesto

La metodologia propuesta involucra la utilizacién de un conjunto de técnicas
emergentes para un protocolo sistematico para el monitoreo de calidad de
agua subterranea. En nuestro mejor conocimiento, no se ha utilizado dicho
protocolo con enfoque de inteligencia artificial en otros estudios. Por lo
tanto, se debe evaluar el desempeno del método propuesto con los datos
de otra area de interés y/o simular otros escenarios posibles, de manera
a comprender las limitaciones, si necesita ser mejorado o si sera eficiente,

independientemente a cualquier area de interés.



1.2 Objetivos de la Investigacion

A efectos de abordar dichos desafios, los siguientes objetivos son delineados:

1.2.1 Objetivo General

Disenar y validar un protocolo sistematico para el monitoreo de calidad de agua
subterranea y la reduccion de parametros, utilizando un caso de estudio real y
replicable a otras areas de interés, basado en la aplicaciéon de tecnologias emer-

gentes.

1.2.2 Objetivos Especificos

1. Seleccionar los pozos de monitoreo utilizando un enfoque multi-objetivo.

2. Evaluar y mapear la calidad del agua subterranea basada en el método del
Indice de calidad de agua (WQI).

3. Reducir el niimero de parametros de calidad de agua aplicando diferentes
criterios de seleccién de variables en el analisis de componentes principales

(PCA) y aplicando algoritmos de seleccién de atributos.

4. Validar el protocolo propuesto considerando otros escenarios.

1.3 Contribuciones

La principal contribucion de la presente tesis doctoral se presenta a continuacion.

1.3.1 Publicacién en revista

Protocolo sisteméatico para disenar una campana de muestreo de calidad de agua
basada en un enfoque multi-objetivo para la seleccién de pozos, seguido de los re-
sultados de la aplicacién del protocolo, un analisis de los resultados del muestreo,
la aplicacion del calculo WQI y una evaluacion de la propuesta de seleccién de

pozos (Objetivos 1-2). Dicha contribucién se presenta en el articulo:

e Liz Baez, Claudia Avalos, Christian von Liicken, Cynthia Villalba y Juan
Pablo Nogués (2021). Designing and validating a groundwater sampling
campaign in an unmonitored aquifer: Patino aquifer case. Environmental
Earth Sciences, 80(11), 1-16. DOI: 10.1007/s12665-021-09706-3



Publicacién relacionada:

e Liz Béaez, Cynthia Villalba y Juan Pablo Nogués (2019). Comparison of
contaminant-specific risk maps for an urban aquifer: Patino aquifer case.
Environmental Earth Sciences, 78(5), 1-15. DOI: 10.1007/s12665-019-8141-
3



1.4 Organizacion de la Tesis

El trabajo se dividide en cinco capitulos para la comprension y aplicacion del
protocolo sistematico desarrollado. En el Capitulo 1 se introduce al tema de
investigacion. En el cual se destaca la importancia de la calidad del agua sub-
terranea y se abordan los antecedentes del problema. Ademés, se presenta una
vision general de la metodologia, los objetivos y principales aportes del trabajo.

En el Capitulo 2 se realiza una revision exhaustiva de la literatura relacionada
con el protocolo de monitoreo de calidad de agua subterranea, las tecnologias
emergentes de monitoreo y las metodologias existentes. Se identifican brechas en
el conocimiento y se analizan investigaciones previas relevantes que respaldan la
necesidad de desarrollar un protocolo integral.

En el Capitulo 3 se describe la metodologia utilizada para desarrollar el pro-
tocolo sistematico para el monitoreo. Ademas, se indica el area de estudio consid-
erado y los datos utilizados para la aplicacién del protocolo. El capitulo se divide
en secciones que abordan los siguientes aspectos: seleccion 6ptima de pozos de
monitoreo basado en un enfoque de seleccion multi-objetivo; se describe cémo
evaluar los resultados de la calidad de agua, basado en el calculo del indice de
calidad de agua subterranea (WQI); se explica el proceso de reduccion y seleccion
de parametros mas relevantes para el monitoreo de calidad de agua subterranea.
Posteriormente, se presentan las evaluaciones realizadas para validar el proto-
colo, considerando dos escenarios: utilizando datos reales geoespaciales y datos
sintéticos creados de manera algoritmica.

En el Capitulo 4 se presentan y analizan los resultados obtenidos en la imple-
mentacién del protocolo. Cada seccién corresponde a cada uno de los aspectos
abordados en la metodologia: la seleccion de pozos 6ptimos, la evaluacion de
resultados con WQI, los pardmetros relevantes y la validaciéon del protocolo.

Finalmente, en el Capitulo 5 se presentan las conclusiones generales del tra-
bajo, destacando los hallazgos més importantes y se discuten sus implicaciones.
Ademas, se proponen areas de investigacion futura, relacionadas con el monitoreo

de calidad de agua subterrdnea y la mejora continua del protocolo desarrollado.



Capitulo 2

Revision de la Literatura

El monitoreo de calidad de agua consiste en recopilar informacién en lugares
establecidos e intervalos regulares, permite evaluar la aceptabilidad del recurso
vital para un uso particular de acuerdo a los parametros fisicos, quimicos y bac-
teriolégicos [30, 65]. Los objetivos del monitoreo consisten en caracterizar la
condiciéon ambiental, e identificar las tendencias espaciales o temporales de los
pardmetros medidos [21]. En este sentido, la planificacién del monitoreo per-
mite complementar y validar el procedimiento de evaluaciéon de riesgo, conocer
los cambios de la calidad del agua subterrdnea y evaluar tendencias [14].

De acuerdo con [65], el método tradicional para realizar el monitoreo de cal-
idad de agua subterranea conlleva una serie de pasos. La persona encargada
de la calidad del agua visita el pozo a monitorear y obtiene manualmente las
muestras de agua. La muestra se lleva al laboratorio para conocer los valores de
los parametros de calidad de agua y posteriormente, establecer las medidas de
control adecuadas, basadas en el andlisis de los resultados del monitoreo. Los
pasos mencionados son largos, complejos, costosos y muy deficientes, debido a
todo los procesos involucrados en la seleccién de los pozos, la identificacion de los
contaminantes, el nivel de contaminacién y la fuente de contaminante.

El agua potable segura es una necesidad y su demanda es creciente. En
consecuencia, es necesario enfocar los esfuerzos en la planificacién del monitoreo
y la evaluacién de calidad de agua subterrdanea basado sobre el conocimiento
cientifico para gestionarlo de manera sostenible y eficiente [17]. [I1] reconocen que
el conocimiento cientifico disponible sobre las necesidades de la calidad del agua
subterranea es inferior, en comparacion a los ecosistemas acudticos superficiales.
Por una parte, se presentan métodos poco objetivos o dificiles de replicar, como
lo mencionan en [15] y [64]. Por otra parte, se realizan esfuerzos para mejorar la

manera en que se realiza el monitoreo de calidad de agua subterranea, como se
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comparte la informacién y cémo se toman las decisiones en base a los resultados
del monitoreo [27, 28, 32, 58].

En este contexto, se realizdé una revision de la literatura de los articulos
cientificos publicados en los udltimos 10 anos (2013 - 2023); el enfoque princi-
pal en los criterios de inclusion es el protocolo de monitoreo de calidad de agua
subterranea, en uno o mas de los siguientes aspectos: revisién o encuesta (sur-
vey), desarrollo de un marco o técnica para el monitoreo de calidad de agua
subterranea, estudios empiricos o experimentales para evaluar la calidad del agua
subterranea.

Los trabajos relevantes identificados se agrupan en: i) monitoreos de calidad
de agua subterranea enfocados en atender problemas en un area de interés local,
ii) revisiones de los estudios de calidad de agua subterranea y los métodos utiliza-
dos para evaluar los resultados del monitoreo, iii) tecnologias para el monitoreo
automatico de calidad de agua.

Los monitoreos enfocados en atender problemas en una area de interés local
y disenados segin sus necesidades particulares [7, 23, 34, 39, 410], indican un
nimero determinado de pozos y los parametros monitoreados, sin embargo, no
justifican la seleccion de los pardmetros, no especifican los métodos utilizados
para la seleccion de pozos o indican una seleccién aleatoria [7].

Los trabajos de revisiones bibliogréficas identificados [14, 18, 41, 48], tienen
como objetivo una evaluacién exhaustiva de la literatura sobre la calidad del agua
subterrdnea. En [18] identifican los métodos utilizados para comprender los re-
sultados del monitoreo en los estudios realizados en los tltimos anos: técnicas es-
tadisticas multivariadas como el anélisis factorial, el analisis de componentes prin-
cipales (PCA, por sus siglas en inglés), métodos graficos para la hidrogeoquimica
y sistemas de informacién geografica (GIS, por sus siglas en inglés). Los tra-
bajos identifican la necesidad de mejorar la determinaciéon de los indicadores de
monitoreo de agua subterrdnea y la frecuencia de monitoreo, mejorar el diseno
de pozos de monitoreo, la precision de los datos de monitoreo y la mejora de las
técnicas de analisis de los resultados de calidad de agua subterranea [14, 18, 41].

Otros trabajos [9, 32, 37, 17], se enfocan en las técnicas actuales de inter-
pretacién para la evaluacién de calidad de agua subterranea. En [17] proporcionan
una revision general de los principales Indices de Calidad del Agua subterranea
(WQI) desarrollados a lo largo de los anos y empleados para la evaluacién de la
calidad del agua subterrdnea en todo el mundo. En [32] presentan una revision
donde discuten los cinco pasos principales del desarrollo del Indice de Calidad del

Agua Potable (DWQI, por sus siglas en inglés) para ayudar a los tomadores de
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decision a seleccionar los métodos de calculo mas adecuados para una aplicacion
local. En [37] evaliian la calidad del agua subterrdnea basada en GIS y WQL
En los trabajos mencionados concluyen que no existe un método universalmente
aceptable para la generacion de indices de calidad de agua subterranea, en los pa-
sos para calcular los indices existe subjetividad e incertidumbre, en muchos casos
de estudios no se proporcionan las razones de la seleccién de parametros. Ademas,
resaltan la necesidad de realizar mas estudios destinados a mejorar el método
tradicional de monitoreo para evitar los inconvenientes de los costos elevados, el
diseno complejo y la dificultad logistica de monitorear todos los componentes del
agua potable.

Los trabajos sobre el monitoreo automatico de calidad de agua son revisiones
bibliogréficas [27, 30, (5], aunque no tratan exclusivamente sobre las aguas sub-
terraneas. Se identificaron las tecnologias existentes para la implementacion de
redes de monitoreo considerando la recopilacion de datos, la comunicacién, el
analisis de datos y la alerta temprana.

En [65] y [30] presentan una evaluacién exhaustiva de la literatura sobre la
tecnologia de la Internet de las cosas (IoT, por sus siglas en inglés) para la gestiéon
de la calidad del agua. En [65], también identifican los algoritmos de aprendizaje
automatico utilizados para predecir la calidad del agua en base a la informacion
recolectada, indican las limitaciones en las técnicas de tratamiento para los datos
faltantes del monitoreo y la técnica inexistente sobre la cantidad éptima de sitios
a monitorear. En [27] describen las tecnologias disponibles asociadas a la redes
inaldmbricas (WSN, por sus siglas en inglés) y los sensores remotos (RS, por sus
siglas en inglés) para la calidad del agua, la arquitectura de la red de transmision
de datos, identifican el nimero de parametros limitados para monitorear de forma
automatica y en tiempo real. Los desafios identificados son la inexistencia de
métodos estandar internacionales reconocidos universalmente y aceptados para
la seleccion de pardmetros de calidad de agua, la necesidad de la investigacion de
modelos de optimizacién de las frecuencias de muestreo y los disefios de redes de
monitoreo adecuados para aplicar de forma global.

Los trabajos mencionados [27, 30, 65], coinciden en que todavia existen puntos
importantes que obstaculizan el avance en esta area de investigacién; por ejemplo,
se requieren disefios electronicos especializados para la implementacion del mon-
itoreo automatico, mejorar la facilidad de implementacién, utilizar tecnologias
menos costosas y mas confiables. Ademas, los costos de operacion del sistema
considerando el factor del terreno, la distancia, el medio ambiente, el clima, entre

otros [27].
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Las soluciones presentadas sobre el monitoreo y la evaluacion de calidad de
agua subterranea, utilizan una variedad de métodos, desde las convencionales
hasta las mas modernas, con amplias consideraciones subjetivas. Como lo sefialan
[27], no existe un programa modelo universal para el monitoreo de calidad de
agua, por lo tanto, se estan produciendo diferentes resultados de evaluacion para
el mismo objetivo, limitando la interpretacién correcta. La revision realizada por
[17], evidencié la necesidad de desarrollar algtin tipo de protocolo para monitorear
la calidad de las aguas subterraneas, a fin de tener una evaluacién comparativa
del grado de vulnerabilidad del acuifero en diferentes partes del mundo.

Las necesidades reveladas en esta area de investigacién conducen a establecer
un monitoreo integral y de utilidad para la evaluacién objetiva de la calidad del
agua subterranea. Para ello, es fundamental optimizar la distribucién espacial
de los puntos de monitoreo, mejorar la manera de determinar los indicadores
o parametros a considerar y mejorar las técnicas del analisis de resultados de
calidad de agua subterrdnea [11, 18, 27, 11].

Los puntos de monitoreo seleccionados correctamente mejoran la precision y
la integridad de la calidad del agua, permiten reducir los costos de los progra-
mas de monitoreo; por ello, surge la necesidad de utilizar técnicas avanzadas de
seleccion [27, 17]. En [27] resaltan la inexistencia de métodos estandar interna-
cionales reconocidos universalmente y aceptados para la seleccién de parametros
de calidad de agua. El monitoreo de todos los parametros de calidad de agua au-
menta la carga de trabajo y diluye los factores que determinan la calidad del agua.
Generalmente, los parametros son seleccionados considerando los estdndares es-
tablecidos por los entes regulatorios de cada pais u organizaciones internacionales,
los parametros relacionados con la salud o segtn el juicio de los tomadores de de-
cisiones. Sin embargo, surge la necesidad de establecer una técnica avanzada de
seleccion.

También, en los trabajos revisados se identifica la importancia de mejorar
las capacidades de interpretacién para la evaluacién de la calidad del agua sub-
terranea en diferentes escalas espaciales. En este sentido, la integracion de la tec-
nologia del sistema de informacién geogréfica (GIS) con la inteligencia artificial, y
las técnicas multivariadas de estadisticas y geoestadisticas, son herramientas mas
poderosas que los métodos tradicionales para una mejor evaluacion de la calidad

del agua subterranea [17].
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Finalmente, los trabajos coinciden en la necesidad de la investigacion sobre la
calidad del agua subterranea; abogar por mejorar los marcos de monitoreo de agua
subterranea, aumentar las inversiones en investigacién por parte de los gobiernos
y fortalecer la colaboracion entre las instituciones del gobierno, universidades,

individuos, industrias, organizaciones internacionales y nacionales [11, 18, 41, 47].



Capitulo 3

Metodologia

A continuacién, se presenta la metodologia utilizada para proponer un proto-
colo sistematico para el monitoreo de calidad de agua subterranea, utilizando una
aplicacion integral de tecnologias emergentes con herramientas y técnicas avan-
zadas de informacién. El protocolo propuesto se realiza sobre un caso de estudio
del acuifero Patino; se utilizan datos reales, desarrollados y obtenidos en el marco
de un proyecto de investigacién .

Las tecnologias emergentes son un conjunto de técnicas y conocimientos que
permiten el aprovechamiento practico del conocimiento cientifico, caracterizadas
por ser soluciones novedosas que pueden ser aplicadas en diferentes dominios,
poseen un crecimiento relativamente rapido y cierto grado de coherencia que
persiste a lo largo del tiempo [57].

El uso de tecnologias emergentes como (i) la aplicacién de algoritmos multi-
objetivos vinculados con el uso de datos y herramientas geoespaciales; (ii) la
aplicacion de técnicas de reducciéon multivariada y algoritmos de seleccién de
atributos vinculados con la indexacion de la calidad del agua; pueden resultar

beneficiosas en el dominio del monitoreo de calidad de agua subterranea.

3.1 Caso de estudio: Acuifero Patino

El acuifero Patino se encuentra localizado en el Departamento Central del Paraguay;,
correspondiente a la zona urbana mas grande y densamente poblada que abarca la
capital del pais, Asuncién, y las demds ciudades aledanas (Figura 3.1). El acuifero
posee una extension total de 1173 km2 y es una de las principales fuentes de sum-

inistro de agua de la zona, abastece a gran parte del sector comercial, industrial

Proyecto 14-INV-190 “Monitoreo y simulacién de transporte de contaminantes en zonas
urbanas del acuifero Patifio”, cofinanciado por el Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia -
CONACYT con recursos del FEEI
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y agropecuario.
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Figura 3.1: Mapa de ubicacion del acuifero Patino, Departamentos Central y
Paraguari, Paraguay.

El drea metropolitana de Asuncion (AMA) ha experimentado un crecimiento
urbano exponencial en las ultimas décadas, produciendo un profundo impacto
sobre la recarga y la calidad del agua subterranea. En dicha zona, el acuifero
Patino se extiende en unos 567 km2, abastece de agua potable a cerca de 2,1
millones de habitantes. Se conocen mas de 2800 pozos de extraccion, se estima
que existen més de 8000 fuentes potenciales de contaminacion [24], y el 79% de
las viviendas disponen de pozos ciegos o fosa sépticas como método de evacuacién
de las aguas residuales [24].

Por ello, los vertidos urbanos y la sobreexplotacion del acuifero Patino son
una amenaza constante para la calidad de sus aguas. Ademads, la escasa infor-
macion sobre su calidad, dado que no existe un seguimiento constante, dificulta
cualquier tipo de gestién proactiva. Los pocos estudios existentes proporcionan
un conocimiento limitado de la calidad y cantidad de agua del acuifero. En gen-
eral, estos estudios se han centrado en la bisqueda de focos de contaminacion sin
otro protocolo claro sobre el muestreo de los pozos disponibles.

Por ejemplo, en [29] tomaron muestras de 90 pozos existentes, que cubrian
toda el area del acuifero en zonas cercanas a las estaciones de servicios, para

analizar los niveles de metil tert-butil éter (MTBE) y productos relacionados.
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Detectaron MTBE en el 44% de los pozos, alcohol tert-butilico (TBA) en el
21% de los pozos y formiato de tert-butilo (TBF) en el 13% de los pozos. Otro
estudio, realizado por la consultora INCLAM-HQA [35], muestreé 36 piezometros
existentes, cubriendo toda la zona del acuifero, los parametros evaluados fueron
nivel estatico, y 19 pardmetros fisicoquimicos y bacteriolégicos. Los valores de
nitrato medidos superaron el limite maximo en el 25% de las muestras recogidas.
Ademas, se observé un aumento de la salinidad en algunos puntos de control.
El objetivo de estas campanas de muestreo era categorizar la calidad del agua
del acuifero. En [33] muestrearon 65 pozos existentes, cubriendo 79 km2, en la
cuenca hidrica del arroyo San Lorenzo, donde buscaron la presencia de parametros
fisico-quimicos, bacteriologicos y metales pesados. Detectaron coliformes totales
en el 38% de las muestras, E. Coli en el 9% de las muestras y nitratos en el
17% de las muestras, lo que evidenciaba practicas de saneamiento inadecuadas.
Estos tres estudios se centraron en caracterizar la zona, pero sin un protocolo
claro sobre cémo se seleccionaron los pozos, aparte de la heuristica general de la
facilidad de acceso a los pozos. La premisa que surge a partir de estos estudios
es, si se eligieron las ubicaciones 6ptimas de los pozos para cumplir los objetivos
propuestos o si se podria haber hecho un uso mas eficiente de los recursos para
llevar a cabo la campana de muestreo.

El objetivo de este trabajo es disenar un protocolo sistemético para el mon-
itoreo de calidad de agua subterranea basado en un enfoque multi-objetivo, uti-
lizando el caso de estudio indicado para su posterior uso en otras areas de interés.

Los datos geoespaciales utilizados en este trabajo, corresponden a datos reales
y existentes sobre el acuifero Patino, especificamente en el area urbana (AMA).
Los datos geoespaciales se visualizan en los mapas de la Figura 3.2, corresponden
al area de cobertura en el AMA (567 km2) (Figura 3.2a), el inventario de pozos
con 2819 puntos (Figura 3.2b), y los indices de riesgos de contaminacién por
las concentraciones de Nitrogeno Total (INT) (Figura 3.2¢) y Coliformes Totales
(ICT) (Figura 3.2c).

3.2 Seleccion 6ptima de pozos de monitoreo

La seleccion multi-objetivo de los pozos de monitoreo se basa en la aptitud de
cuatro funciones objetivo, evaluadas a través del Algoritmo Genético de Clasifi-
cacién No Dominada IT (NSGA-II, por sus siglas en inglés), propuesto por [22]

y la adicién de un orden de preferencia (PO, por sus siglas en inglés), propuesto

por [20].
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Figura 3.2: Datos geoespaciales considerados para la selecciéon 6ptima de pozos
de monitoreo.

El algoritmo NSGA-II es ampliamente utilizado y validado para disefiar redes
de monitoreo [3, 16, 25]. E1 PO, que otorga una mayor especificidad en la selecciéon
de las posibles soluciones, no se ha utilizado antes en este tipo de aplicaciones.
Una de nuestras contribuciones es la adicion de este proceso para ayudar a lidiar
con el problema de tener multiples objetivos en conflicto, donde la mejora en un
objetivo disminuye el desempeno en algunos otros objetivos [38].

El algoritmo asigna los valores de aptitud a cada posible solucién, dada una
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poblacién de soluciones. Ademaés, posee una funcionalidad de preservacion de
la diversidad mediante el célculo de la distancia de crowding entre soluciones.
Su objetivo principal es encontrar un conjunto de soluciones 6ptimas llamado
“frente pareto 6ptimo”. Sin embargo, el problema del proceso de la clasificacion
del NSGA-IT ocurre cuando se consideran mas de tres objetivos. El ntimero de
soluciones que se clasifican en el frente éptimo sélo depende de la distancia de
crowding, es decir la diversidad.

La distancia de crowding pierde su eficiencia al aumentar las dimensiones del
problema ya que se basa en medir cuboides con respecto a los individuos mas
cercanos, lo que solo funciona bien con dos objetivos [3]. Para evitar este prob-
lema, en este trabajo se implement6 una modificacién del NSGA-II, basada en el
método de [26], denominada Orden de Preferencia (PO). Con la implementacion
del método PO se comparan dos soluciones para establecer en cuantos objetivos
es mejor una solucion frente a la otra. Por ejemplo, la soluciéon A se clasifica por
encima de la solucion B, si se desempena mejor en méas objetivos que la solucion
B y viceversa. El esquema general del algoritmo aplicado se muestra en la Figura
3.3.
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Figura 3.3: Diagrama de flujo del método de resolucion computacional implemen-
tado para la seleccion 6ptima de pozos. El diagrama de flujo muestra el proceso
de evaluacion de cada solucién basado en el algoritmo NSGA-II.
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Para la implementacion, los datos de entrada se almacenaron en una base de
datos con extension espacial PostGIS [53], dedicada a la manipulaciéon de datos
georreferenciados.

Los datos de entrada del algoritmo consisten en informacién de 2819 registros
de pozos, que contienen los siguientes valores: indice de riesgo de contaminacion
por nitrégeno (INT), indice de riesgo de contaminacién por coliformes totales
(ICT), tipo de pozo (aguateria, junta de saneamiento, piezémetros o pozo privado)
y las coordenadas del pozo (X, Y). Se establece una cantidad de 66 pozos para
la selecciéon éptima.

Las cuatro funciones objetivo consideradas son: (i) maximizar las concen-
traciones de INT, (ii) maximizar las concentraciones de ICT, (iii) maximizar el
area de cobertura y (iv) maximizar la seleccién de pozos de acceso publico, como
piezémetros, aguaterias y juntas de saneamiento.

NSGA-IT se implementa siguiendo la propuesta de [22]. El algoritmo inicia
con una poblacion inicial de N soluciones posibles, cada soluciéon contiene 66
ubicaciones de pozos seleccionadas aleatoriamente con sus respectivos datos de
INT, ICT, tipo de pozo y area de cobertura. Estas soluciones se evalian por
su aptitud (fitness), se clasifican en orden y se utilizan para crear una nueva
solucion de poblacion hijo, a través de operadores de cruzamiento y mutacion.
Las poblaciones de padres e hijos se combinan y las N soluciones més aptas pasan
a la siguiente generacion. Para seleccionar las soluciones mas aptas, el orden de no

dominancia y un ranking PO son asignados a cada solucion siguiendo la propuesta
de [206].

3.2.1 Definicién de las funciones objetivo

El problema multi-objetivo para la seleccién de pozos de monitoreo de calidad de

agua subterranea se define de la siguiente manera:

F(z) = (fi(2), f2(2), f3(2), fa(z)) (3.1)
donde,

i. fi(x): Maximizar los pozos con alto riesgo de contaminacion por Nitrégeno
Total.

ii. fo(x): Maximizar los pozos con alto riesgo de contaminacién por Coliformes
Totales.

iii. f3(x): Maximizar el area de cobertura de los 66 pozos seleccionados.
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iv. fi(z): Maximizar los pozos de acceso publico.

donde x es un vector de n posibles ubicaciones de pozos que son considerados.
En este trabajo n = 66. Las distintas funciones objetivo se definen como sigue:

t. Maximizar el indice de riesgo de contaminacion por la concen-
tracion de Nitrogeno Total: este objetivo maximiza el total acumulado de
los indices de riesgo de contaminaciéon por la concentracion de NT de la siguiente

manera:

fl(x)zzn:INTi (3.2)

i=1
donde donde I'NT; es el valor del indice de riesgo N'T localizado en el pozo @
y n es el numero total de pozos que se seleccionaran como posible solucion.
it. Maximizar el indice de riesgo de contaminacién por la concen-
tracion de Coliformes Totales: este objetivo maximiza el total acumulado de
los indices de riesgo de contaminacioén por la concentraciéon de CT de la siguiente

manera.:

fla) = S ICT, (3.3)

donde donde ICT; es el valor del indice de riesgo CT localizado en el pozo i
y n es el numero total de pozos que se seleccionaran como posible solucion.

iii. Maximizar el drea de cobertura: este objetivo maximiza el area de
cobertura total, suponiendo que cada pozo tiene un radio de influencia de 1600
m, que se obtiene dividiendo el drea total (567 km2) por el nimero de pozos
que se pueden muestrear (66 pozos). El cédlculo de esta funcién tiene en cuenta
las zonas de cobertura que pueden solaparse para evitar un doble recuento. La

funcion de optimizacion se define como

fs(@) = ZAi (3.4)

donde A; es el area ajustada para el pozo i y n es el nimero total de pozos a
seleccionar como posible solucion.

tw. Maximizar los pozos de acceso publico: este objetivo considera
maximizar la seleccién de pozos que son de dominio piiblico, como las aguaterias,
las juntas de saneamiento, los piezometros o los pozos exploratorios. Estos tienen

mayor prioridad que los pozos de propiedad privada. El modelo considera maxi-
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mizar la prioridad de los pozos a seleccionar, de la siguiente manera:

file) = I, (3.5)

donde Ip; es el nivel de prioridad del pozo. La prioridad 1 es para los pozos

de acceso publico y 0 para los de propiedad privada.

3.3 Evaluacion de los resultados de calidad de

agua del monitoreo

Luego de seleccionar los pozos de monitoreo, se procede al trabajo de campo
para el muestreo de los pozos seleccionados, siguiendo las buenas practicas para
la toma de muestras de agua subterranea y su posterior transporte al laboratorio
de CEMIT?. Inicialmente, son considerados un total de 21 pardmetros analizados
en laboratorio y 66 registros de pozos.

Los 21 parametros analizados en el laboratorio son los siguientes: alcalinidad
total, arsénico, bicarbonato, calcio, carbonato, cloruro, cobre, conductividad,
cromo total, sulfato, coliformes fecales, magnesio, manganeso, materia organica,
mercurio, nitratos, nitritos, nitrogeno amoniacal, pH, potasio y sodio.

Luego de obtener los resultados de los andlisis de laboratorio de calidad de
agua, se consideran las evaluaciones detalladas a continuacion.

En primer lugar, los pardmetros analizados se comparan con tres normas o
estandares de agua potable® para tener una perspectiva mas amplia de la idonei-
dad de las aguas subterraneas.

Segun [62], las normas de potabilidad son directrices que describen requisitos
minimos razonables (limites permisibles) y se definen mediante valores numéricos
de los componentes del agua, que deben cumplirse para proteger la salud de
los consumidores. A la hora de definir los estandares, se tienen en cuenta las

condiciones medioambientales, econémicas y culturales locales. Es decir, cada

2CEMIT - Centro Multidisciplinario de Investigaciones Tecnoldgicas

SERSSAN (2000): Ley N 1614/2000 “Ley general del marco regulatorio y tarifario del ser-
vicio de agua potable y alcantarillado Sanitario de la Republica del Paraguay”. WHO (2017):
“Guidelines for drinking water quality: fourth edition incorporating first addendum”. Geneva:
World Health Organization. EU (1998): Directive related with quality of water intended for
human consumption. European Directive 98/83/EC.
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regulador local puede tener niveles permisibles diferentes en funcién de las lim-
itaciones socio-econémicas y medioambientales. Por lo tanto, lo que puede ser
adecuado en una regién puede no serlo en otra.

En cambio, la calidad del agua se refiere a un concepto global que permite
un formato estandarizado para comparar distintas regiones. En este contexto,
el Indice de Calidad del Agua (WQI), propuesto por [15], responde a la aptitud
general del agua potable, independientemente de la normativa. El WQI también
otorga una indicacion del nivel de tratamiento que puede ser necesario o de la
fragilidad del agua. En cambio, las normas de calidad del agua son binarias y
solo ofrecen una etiqueta de apta o no apta.

El WQI es el método mas conveniente para determinar el estado de un cuerpo
de agua en particular porque permite comprender el impacto de todos los parametros
en su conjunto [20]. De todas las técnicas de indexacion, es la mas eficiente y
de mucha utilidad para la gestion de los recursos hidricos [4, 44, 50, 52]. Por lo
tanto, la metodologia propuesta para evaluar los resultados de calidad de agua
considera el cédlculo WQ]I, indicado por [16], e integrado con las técnicas de re-
duccion multivariada y algoritmos de seleccion de atributos, para la modificacion
de los parametros evaluados en el calculo.

El célculo WQI [16], considera los diez pardmetros siguientes: pH, sélidos
totales disueltos, cloruro, sulfato, sodio, potasio, calcio, magnesio, dureza total y
nitratos.

En primer lugar, se asigna el peso unitario (wi) a cada pardmetro considerado,
varia entre 2 y 5, basado en sus efectos sobre la salud (Tabla 3.1). A continuacién,

el peso relativo para parametro se calcula mediante la Ecuacién (3.7):

w;
Zinzl w;

donde W; es el peso relativo, w; es el peso de cada pardmetro y n es el niimero

W; = (3.7)

de parametros. El peso w;, los valores calculados del peso relativo (W;) y el
estandar para cada parametro se indican en la Tabla 3.1.
El siguiente paso consistié en calcular la escala de valoracion de la calidad de
cada pardmetro (¢;) mediante la Ecuacién (3.8):
G = m x 100 (3.8)
donde g; es la calificacion de calidad, C; es la concentracién que corresponde
al i-ésimo pardmetro en un sitio de muestreo determinado, I; es el valor ideal del

i-ésimo parametro en el agua potable y S; es la norma de potabilidad para el
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Tabla 3.1: Pesos unitarios y pesos relativos para cada parametro WQI.

Peso unit. Peso relativo

Parametros Estandar (w:) (W)
pH 6.5 - 8.5% 4 0.105
STD (mg/L) 1000 5 0.132
Cloruro (mg/L) 250 5 0.132
Sulfato (mg/L) 250 5 0.132
Sodio (mg/L) 200 4 0.105
Potasio (mg/L) 12%* 2 0.053
Calcio (mg/L) 100* 3 0.079
Magnesio (mg/L) 50* 3 0.079
Dureza total (mg/L) 400* 2 0.053
Nitrato (mg/L) 45% 5 0.132

> w; =38 Y Wi=1
Valores de pesos considerados por la metodologia propuesta

por [16] y complementada con [60].
(*) Valores establecidos en la norma ERSSAN (2000).

i-ésimo parametro. Cabe senalar que el pH es el tinico parametro que tiene un
valor ideal y que para los demés pardametros el valor ideal se fija en cero (es decir,
I

i =7, e I; = 0 para todos los demds pardmetros).

Para calcular el WQI, se determina el subindice (S;) para cada parametro
mediante la Ecuacién (3.9), que se utiliza a continuacion para determinar el WQI

segin la Ecuacion (3.10):

NG | 1
G= g X100 (3.10)

donde SI; es el subindice del i-ésimo parametro, W; es el peso relativo de cada
parametro, ¢; es la calificacion de calidad, y n es el nimero de parametros.

Los resultados de WQI se clasifican en cinco categorias para el consumo hu-
mano: 0-50 (excelente), 50-100 (buena), 100-200 (deficiente), 200-300 (muy de-
ficiente), +300 (no apta para beber). El indice se calcula y mapea con las her-

ramientas GIS para visualizar la variabilidad espacial.
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3.4 Reduccién y seleccion de parametros de ca-

lidad de agua

La reduccion se aplica a los pardametros del monitoreo, con el objetivo de disminuir
el nimero de evaluaciones, reducir el sesgo y tomar decisiones mas objetivas, a
su vez, reducir el tiempo, el esfuerzo y los costos requeridos para monitorear un
gran namero de variables.

El primer paso consiste en la recoleccién y preprocesamiento de datos. El
conjunto de datos inicial o variables originales, corresponden a los parametros y
las concentraciones de calidad de agua, de campafnas o muestreos de monitoreos
pasados. Ademads, es necesario realizar el preprocesamiento de datos para eliminar
los atributos redundantes, constantes, identificadores; y normalizar los atributos,
debido a que poseen diferentes rangos de valores y unidades de medidas.

El segundo paso consiste en generar varios subconjuntos de parametros (atrib-
utos) obtenidos del conjunto inicial, con la finalidad de considerar otros atributos
también relevantes, capaces de generar un mejor modelo. Por lo tanto, es nece-
sario reducir la dimensionalidad del conjunto inicial sin alterar las caracteristicas
principales, mediante un espacio de baja dimension que contenga la mayor parte
de la informacion del espacio original de alta dimensiéon. El método considerado
es el enfoque integrado de multiples técnicas como el Anélisis de Componentes
Principales (PCA), los algoritmos de seleccién de atributos y el anélisis predictivo
considerando la clasificacién en funcién al WQI.

El PCA es una de las técnicas méas utilizadas para identificar los parametros
significativos de un gran conjunto con multiples variables, se analiza en detalle
en [36]. Otros autores [0, 6, 15, 59], valoran su eficiencia en la utilizacién de
datos medioambientales. El PCA transforma linealmente las variables originales a
nuevas variables no correlacionadas conocidas como componentes principales (PC,
por sus siglas en inglés). Para ello, primero se calcula la matriz de covarianza,
que indica la medida de dispersién conjunta entre las variables y se obtienen los
autovectores y autovalores. La varianza de la PC es igual al autovalor méas grande
de la matriz de covarianza, indicando la variacién total explicada por las primeras
PC.

Seguidamente, los subconjuntos de parametros son seleccionados. En PCA, no
solo se reduce la dimensién del conjunto de datos al seleccionar un niimero de PC,
sino también se reduce el ntimero de variables que se consideran en el conjunto
de datos al retener solo x variables; para lo cual existen diversos criterios de

seleccion de variables (VSC, por sus siglas en inglés) para la interpretacién de
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las covarianzas de PC. En este trabajo, se consideran los VSC indicados en [0], ¥
también se propone una nueva seleccion que considera las variables méas repetidas
en los subconjuntos obtenidos. Las implementaciones son realizadas mediante las
librerias scikit-learn y scipy de Python.

Ademas, otros subconjuntos de parametros son seleccionados, basados en algo-
ritmos de Seleccion de atributos. Estos reducen la dimensionalidad, al presentar
un ranking de caracteristicas en funcion a su relevancia predictiva, creando mode-
los que describen mejor el vector de clases observado. Los algoritmos de seleccion
de atributos se aplican utilizando Weka (Waikato Environment for Knowledge
Analysis) [31], software libre de aprendizaje automético y mineria de datos. Los
modelos se realizaron con los algoritmos: Symmetrical Uncert Attribute Eval, Cfs
Subset Eval, Info Gain Attribute Eval, Correlation Attribute Eval, Gain Ratio
Attribute Eval, OneR Attribute Eval y ReliefF Attribute Eval; evaluados con
validacion cruzada sobre k=10.

El tercer paso consiste en verificar la efectividad de cada subconjunto se-
leccionado, realizando el andlisis predictivo considerando una clasificaciéon super-
visada en funcion al WQI. Los algoritmos clasificadores considerados son: arboles
de decision J48 [31, 51] y Random forest, son modelos predictivos basados en re-
glas; Naive Bayes [31] es un modelo predictivo basado en probabilidades; y el
algoritmo KNN (IBk) [31] es un modelo predictivo basado en similitudes. Cada
modelo se evaliia con validacion cruzada, k=10. Las evaluaciones mencionadas,
también son realizadas con el software Weka [31].

Por otra parte, para poder analizar con solvencia los algoritmos se tienen en

cuenta el porcentaje de aciertos del clasificador y los niveles de:

e Precision: mide la relaciéon de positivos reales identificados por los algo-
ritmos, en relaciéon con la poblaciéon total de positivos reales y erréneos

identificados por los algoritmos.

e Sensibilidad o recall: mide la relacion de positivos reales identificados por
los algoritmos, en relacion con la poblacion total real de positivos el conjunto
de datos.

Los modelos realizados aportan un nuevo conocimiento y conducen a un mejor
entendimiento de la distribucion de los datos. El modelo con mejor desempeno,
analizando los factores objetivos, es seleccionado y se identifican los parametros
mas significativos a ser propuestos en el muestreo de la calidad del agua sub-

terranea y para el calculo WQL.
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3.5 Validacién del protocolo

La validacion consiste en aplicar el protocolo sistematico propuesto considerando

diferentes escenarios para:

i. La seleccion 6ptima de pozos de monitoreo y la validacion comparando dos

campanas distintas de muestreo de un mismo escenario.

ii. El calculo WQI inicial y la validacion de los parametros relevantes en funcion

a la clase.

La informacion inicial necesaria son los datos de entrada: el indice de riesgo
de contaminacién por NT, indice de riesgo de contaminaciéon por CT, los puntos
georreferenciados de los pozos con los atributos: coordenadas del pozo (X, Y),
tipo de pozo (aguateria, junta de saneamiento, piezémetros o pozo privado), y
los parametros o atributos de calidad de agua subterranea.

El protocolo sistematico para el monitoreo de calidad de agua subterranea se

aplica a los escenarios presentados a continuacion.

3.5.1 Escenario I con datos reales geoespaciales

Los datos reales geoespaciales utilizados corresponden al acuifero Barreiras-Brasil,
obtenidos del Catalogo de Metadatos ANA (Agencia Nacional de Aguas y Saneamiento
Bésico, Brasil) [19]. En este escenario se considera un area de estudio de 567 km2,
de igual dimensién al area urbana del acuifero Patino, presentada en la Seccién
3.2.

Los datos geoespaciales utilizados del acuifero Barreiras se muestran en la
Figura 3.4, correspondientes al area de 567 km2 y la distribucion de 2657 pozos,
correspondientes a 294 publicos y 2363 privados (Figura 3.4a), el drea de cober-
tura maxima a cubrir sobre el acuifero (Figura 3.4b), y los indices de riesgos de
contaminacién por las concentraciones de Nitrégeno Total (INT) (Figura 3.4c) y
Coliformes Totales (ICT) (Figura 3.4c).

Los parametros de calidad de agua del acuifero Barreiras corresponden a dos
campanas de muestreos realizados en los anos 2017 y 2018, también obtenidos de
[10]. En la “campana 1” del 2017 fueron muestreados 72 pozos y en la “campana
2”7 del 2018 fueron muestreados 70 pozos. En total se consideran 20 parametros
de calidad de agua: aluminio, arsénico, bicarbonato, calcio, carbonato, cloruro,
coliforme fecal, conductividad hidraulica, dureza total, hierro, magnesio, man-
ganeso, nitrato, nitrito, nitrégeno amoniacal, pH, potasio, sodio, sélidos totales

disueltos y sulfato.
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Figura 3.4: Datos geoespaciales considerados para el Escenario I (567 km2),
obtenidos de [19].

Validacién de la seleccion 6ptima de pozos de monitoreo

Primeramente, se realiza la seleccion 6ptima de pozos de monitoreo del Esce-
nario I, aplicando el NSGA-II con PO, siguiendo la metodologia presentada en la
Seccion 3.2 y obtener un conjunto de 70 “pozos 6ptimos” seleccionados.
Posteriormente, la validacion de la selecciéon de pozos consiste en comparar
la eficiencia de dos campanas distintas. Una campana en donde se considera
la implementacion de la seleccion éptima de pozos de monitoreo, frente a otra
campana donde no se implementa un protocolo especifico para la seleccion de
pozos de monitoreo. Las campanas comparadas y sus consideraciones son las

siguientes:

e NSGA-II PO en Escenario I: se considera la distribucion del conjunto de 70
“pozos 6ptimos” y se simula un muestreo posterior al protocolo de seleccion
de pozos, utilizando la “campana 2” existente [10]. Los datos de cada

parametro son interpolados. De esta manera, se consiguen la informacion
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de parametros de calidad de agua en los “70 pozos 6ptimos™.

e Barreiras Campana 1: se considera la “campana 1”7 y su seleccién de 72
pozos [10], es decir, sin la implementacién o simulaciéon de un protocolo de

seleccion 6ptima de pozos.

Finalmente, para comparar la efectividad de ambas campanas y sus respec-
tivas selecciones de pozos, se ejecuta la selecciéon de pozos de la “campana 17
a través del algoritmo y se calcula la puntuacién para cada funciéon objetivo.
La efectividad de cada campana se calcula, considerando cuantos de los pozos
muestreados poseen parametros fuera de los limites permisibles de potabilidad
del agua. La eficiencia del protocolo se define como la relacién entre el niimero
de pozos con parametros fuera del rango permisible y el ntimero total de pozos

muestreados.

Validacién de los parametros relevantes en funcion al WQI

El célculo WQI inicial se realiza con los datos de la “campana 1”7 y siguiendo
toda la metodologia presentada en la Seccién 3.3. Posteriormente, se validan los

diferentes conjuntos de parametros relevantes en funcion a la clase WQI inicial.

3.5.2 Escenario II con datos sintéticos

Correspondiente a datos sintéticos* de una “muestra artificial” de pardmetros de
calidad de agua, de 100 instancias extendiendo la tabla XOR con 15 atributos de
entrada de la siguiente manera: atributos aleatorios a partir de una distribucion
gaussiana, aplicando un filtro de rangos diferentes y considerando la correlacion
entre algunos atributos. Se consideran rangos de concentraciones por encima de
los limites permisibles de los estandares de calidad de agua; de esta manera, se
simula una contaminacion de las aguas subterraneas.

La herramienta utilizada para crear los datos sintéticos es NumPy, una bib-
lioteca de cédigo abierto para el lenguaje de programacién Python.

Los datos sintéticos creados corresponden a los siguientes 15 parametros de
calidad de agua: bicarbonato, calcio, carbonato, cloruro, coliforme fecal, con-
ductividad hidraulica, dureza total, magnesio, nitrato, nitrégeno amoniacal, pH,

potasio, sodio, sélidos totales disueltos y sulfato.

4Informacién generada de manera algoritmica en lugar de ser producida por eventos del
mundo real. Esta informacion se personaliza segiin necesidades especificas.
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Validacién de los parametros relevantes en funciéon al WQI

El célculo WQI inicial se realiza con los datos sintéticos y siguiendo toda la
metodologia presentada en la Seccién 3.3. Posteriormente, se validan los difer-

entes conjuntos de parametros relevantes en funcion a la clase WQI inicial.



Capitulo 4

Resultados y Analisis

A continuacion se presentan los resultados obtenidos al implentar el proto-
colo sistematico propuesto para el monitoreo de la calidad de agua subterranea
del acuifero Patifo, es su drea urbana (567 km2). Estos resultados representan
el fruto de un meticuloso proceso de trabajo de campo, recoleccién de datos y
analisis que tiene como objetivo evaluar con objetividad y precisién la condicion
de los recursos hidricos subterraneos. A través de un enfoque riguroso y cientifico,
esta seccion proporciona una vision detallada de los hallazgos claves que arroja el
protocolo, permitiendo una comprensiéon mas profunda de la calidad del agua sub-
terranea en la zona de estudio y sus implicaciones para la gestion y preservacion

del recurso vital.

4.1 Selecciéon 6ptima de pozos de monitoreo

El algoritmo se aplico para seleccionar 66 pozos de monitoreo de los 2819 posibles.
Se realizaron multiples ejecuciones del algoritmo, presentando una mejora en el
frente a medida que aumentaba el ntimero de generaciones. Se gener6 un total
de 1000 generaciones y se obtuvo un frente de pareto con 61 soluciones.

La Figura 4.1 muestra la dltima generacion de soluciones tras una normal-
izaciéon min-méx, donde se resalta la solucion seleccionada. La solucién selec-
cionada fue la que tenia la suma mas alta de los cuatro objetivos normalizados.
El mapa de la Figura 4.2 muestra la ubicacién espacial de los 66 pozos selecciona-
dos del acuifero Patino.

A partir del conjunto de pozos 6ptimos seleccionados con el algoritmo NSGA-
IT y PO, se procedié a realizar el trabajo de campo, representando la materi-
alizacion del muestreo en un area de cuidado fundamental como es el acuifero

Patino. Este proceso se beneficié en gran medida de la utilizacién de meta-
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Figura 4.2: Distribucién de los 66 pozos seleccionados con el NSGA-II y PO. Los

pozos estan identificados segin la prioridad: pozos de ac
juntas de saneamiento, piezémetros) y pozos privados.

ceso publico (aguaterias,

heuristicas en la seleccion de pozos, ya que estas técnicas permitieron explorar de

manera eficiente un vasto espacio de soluciones, teniendo en cuenta multiples ob-
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jetivos y las limitaciones especificas del proyecto. La flexibilidad y adaptabilidad
de las metaheuristicas también jugaron un papel crucial al permitir ajustar la se-
leccién de pozos segtin las necesidades del monitoreo y la informacion geoespacial
disponible. De esta manera, se logré optimizar la distribucion de los pozos de
monitoreo en el acuifero Patifio, mejorando la eficacia de la gestion y preservacion

de este recurso vital.

4.2 Resultados de calidad de agua del monitoreo

Las 66 muestras fueron evaluadas en laboratorio. De los 21 parametros analiza-
dos, nueve (43%) presentaron concentraciones por encima de las normas de agua
potable para el consumo humano. En la Figura 4.3, se muestra la distribucion
porcentual de los parametros que se encontraron fuera de rango segtun los val-
ores limites permisibles. Se puede identificar que el valor del pH del agua es el
que representa el mayor porcentaje (45%) de muestras con valores fuera de los
limites permisibles para agua de consumo humano, seguido de los valores de ni-
tratos con un 29% de las muestras que presentan concentraciones por encima de
los limites. Se puede observar una correspondencia entre las elevadas concentra-
ciones de nitrato y las zonas con ocupacion urbana mas antigua y mas densamente
poblada, por lo tanto con mayor posibilidad de contaminacién por filtraciéon de
aguas negras. Las concentraciones de magnesio fuera de los limites admisibles
podrian estar relacionados a los valores de pH bajos, ya que en estas condiciones

se facilita la disoluciéon de minerales y rocas que contienen estos iones.

Pardmetros fuera de los limites

Ecioruro

M Colif. Fecal

M Conductividad
[EMagnesio
[CIN-Amoniacal
[ENitrato

CpH

M Potasio

[ Sodio

Figura 4.3: Grafico circular con el porcentaje de los 8 parametros fuera de los
limites permisibles de calidad de agua.

Los pozos que poseen al menos un valor fuera del limite permisible son en total
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55 pozos, correspondientes al 83% de las muestras y se visualizan en la Figura
4.4. La zona central y sur-oeste del area de estudio es la de mayor preocupacion,
identificando hasta 2 parametros fuera del limite por pozo, principalmente con

parametros como N-amoniacal y N-nitratos o N-nitratos y coliformes fecales.
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Figura 4.4: Mapa de los puntos criticos, considerando la densidad de pardmetros
fuera de los limites admisibles por pozo.

La ingesta de agua con altas concentraciones de nitrato se reduce a nitrito en
el estomago y puede oxidar la hemoglobina a metahemoglobina, bloqueando el
transporte de oxigeno a través del cuerpo, causando cianosis y asfixia [2]. La pres-
encia de nitrato en el agua estd asociada a practicas agricolas, fertilizantes, aguas
residuales y saneamiento in situ [1] -en el caso del acuifero Patifio se hipotetiza
que esta tultima sea la principal causa-.

La presencia de nitrogeno amoniacal se asocia a aguas residuales domésticas
o industriales, residuos animales y vertidos de drenaje recientes; su ingesta no
tiene un impacto inmediato en la salud [!]. Una hipétesis similar a la anterior
sigue siendo valida, dada la presencia de pozos negros, a lo que se anaden al-
gunos posibles emplazamientos industriales que podrian ser las fuentes de estos
contaminantes.

Las concentraciones de coliformes fecales (>0) se identificaron en tres pozos.
Su ingesta produce enfermedades infecciosas y parasitarias del aparato digestivo
como diarrea, colera, disenteria; y su presencia estd asociada a pozos contam-

inados o abandonados, fosas sépticas, letrinas y materia fecal derivada de la
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ganaderfa intensiva [1].
Un completo analisis estadistico descriptivo de los resultados del muestreo

fueron presentados en la contribucion [11].

4.2.1 Evaluacién del protocolo mediante una comparacion

con otras campanas de muestreo

Para evaluar la efectividad del protocolo implementado en el acuifero Patino, se
comparé el protocolo de seleccion y resultados con otras dos campanas realizadas
por [33, 35] en el mismo acuifero. Como se menciona en la metodologia 3.1, el
objetivo de cada estudio comparativo fue caracterizar la contaminacion potencial.

En [35] muestrearon 19 pozos en 567 km2, priorizaron el muestreo en 11
piezémetros ya construidos y disefiados para monitoreo y otros 8 pozos pro-
fundos, actualmente en uso y dirigidos a grandes consumidores de agua como
instituciones publicas, gasolineras, lavaderos de coches, obras hidraulicas y jun-
tas de saneamiento. Los pozos seleccionados se consideraron importantes porque
estaban distribuidos en zonas relacionadas con la contaminacién por nitratos y
la presencia de alta salinidad, identificadas mediante una campana de muestreo
previa. En [33] muestrearon 65 pozos en un drea de 79 km2 dentro del acuifero
Patino, concretamente en la cuenca hidrogréafica del arroyo San Lorenzo, dentro
de una zona urbana con diferentes tipos de industrias, comercios y pocos servicios
sanitarios instalados. El objetivo fue evaluar de forma inmediata el estado del
acuifero, centrandose en una zona més pequena con gran presion antropica con
una tipologia muy variada de posibles fuentes de contaminacion.

En comparacién, en este trabajo se desarrollé una forma sistematica de llevar
a cabo una campafna de muestreo teniendo en cuenta cuatro objetivos, como se
muestra en la Seccion 3.2.1. Como indicador de eficacia, los pozos seleccionados en
los otros estudios se evaluaron utilizando los cuatro objetivos que se desarrollaron
en el protocolo propuesto para comprender como se comparaban con la presente
seleccion. Como segunda medida de la eficacia, se compard el niimero de pozos
con parametros fuera de los limites permisibles (pozos preocupantes) frente al
namero total de pozos muestreados.

Segun la Tabla 4.1, el protocolo de seleccién de pozos propuesto tiene un
mejor rendimiento en los cuatro objetivos evaluados: mayor suma de INT, mayor
suma de ICT, mayor area de cobertura y mayor ntiimero de pozos con prioridad.
Ademas, evaluando la eficacia del protocolo como pozos fuera de los limites sobre
el total de pozos muestreados, el presente trabajo obtuvo un mejor rendimiento

en comparacion a las otras dos campanas.
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Tabla 4.1: Comparacién de las campanas de muestreo sobre el acuifero Patino.
Sélo se consideran los pozos muestreados en el AMA.

Estudio Area de | Para- | Pozos Objetivos Pozos Eficiencia
Estudio | metros | mues- 1. ICT | 2. INT | 3. Area | 4. Pozos | preocu- | del
(km2) monit. | treados | Sum Sum Cobert. | Prioridad | pantes | protocolo
Presente 567 21 66 10 5.2 9.0 10.0 33 0.50
trabajo
(3] INCLAM-HQA ‘
(2017) 567 19 19 16 0.0 9.7 10.0 7 0.37
[33] Houben et al. ) -
(2012) 79 31 63 5.5 0.0 10.0 0.0 13 0.21
Los pardmetros quimicos o bacteriologicos fuera de los limites, en [33] fueron
sodio, nitratos y coliformes fecales; en [35] los pardmetros fuera de rango fueron

sodio, nitrato, cloruro, potasio y E. coli; mientras que en el presente trabajo se
identificaron sodio, nitratos, N-amoniacal, cloruro y coliformes fecales. En ese
sentido, el protocolo propuesto posee un mejor o igual desempeno al categorizar

el numero de pardmetros identificados fuera de los limites permisibles.

4.2.2 Mapeo de la calidad de agua subterranea

El siguiente paso del protocolo consistié en calcular el indice de calidad del agua
(WQI). Los resultados indicaron que el 75% de los pozos muestreados poseen la
clase 1 o “excelente”, el 23% de los pozos muestreados poseen la clase 2 o “buena”
y el 2% de los pozos presentan la clase 3 o “deficiente”. Dicho calculo es el resul-
tado de la combinacién de 10 pardametros (pH, sélidos totales disueltos, cloruro,
sulfato, sodio, potasio, calcio, magnesio, dureza total y nitratos) y proporciona
informacion integrada sobre la calidad global del agua.

La Figura 4.5 muestra el mapa de distribucion espacial del WQI e indica
que las muestras con aguas de calidad “buenas a malas” se encuentran en zonas
con concentraciones altas de nitratos (promedio de 93 mg/L), ademés existe una
mayor densidad poblacional (promedio de 4134 habitantes por km2), con una
densidad alta de pozos ciegos por hectérea (promedio de 6,29); y al norte del
acuifero existe una influencia importante de aguas saladas, con altos valores de
sodio (hasta 284 mg/L).

Los resultados obtenidos con el WQI indicaron que la mayoria de las muestras
son de calidad “excelente” o “buena”, pero al evaluar parametros especificos, se
identificaron 9 pardmetros (cloruro, coliformes fecales, conductividad, magnesio,
nitratos, nitrégeno amoniacal, pH, potasio y sodio) por encima de los valores
permisibles y aceptables. Por lo tanto, el WQI indica una calificacién general
de la aptitud del agua potable, que podria ser 1til solo para comparar diferentes

campanas de muestreo.
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En este contexto, se propone la seleccion de parametros relevantes para reducir
el nimero de parametros a monitorear y, a su vez, considerarlos en un nuevo

calculo de WQI.
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Figura 4.5: Mapa de la distribucién espacial de la calidad de agua subterranea
del acuifero Patino.

4.3 Reduccién y seleccion de parametros de ca-

lidad de agua

A continuacién se indican los pasos seguidos para reducir y seleccionar los pardmetros
de calidad de agua mas significativos, a partir del conjunto de parametros realiza-
dos en el monitoreo indicado en las secciones previas. En total se cuenta con 21
parametros del conjunto de datos inicial: alcalinidad total, arsénico, bicarbonato,
calcio, carbonato, cloruro, cobre, conductividad, cromo total, coliformes fecales,
magnesio, manganeso, materia organica, mercurio, nitratos, nitritos, nitrégeno
amoniacal, pH, potasio y sodio, sulfato.

Primero, se realiz6 un preprocesamiento del conjunto de datos inicial. En

el mismo se descartaron los pardmetros con valores constantes (arsénico, cobre,
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cromo total, mercurio y manganeso) y se analizaron los coeficientes de correla-
ciones iniciales entre todas las variables. Donde se identificaron correlaciones di-
rectas y fuertes (>0.8) entre las variables: alcalinidad-bicarbonato, conductividad-
sodio-cloruro. Los coeficientes muy altos indican que se estan midiendo lo mismo
o algtin fenémeno muy cercano entre ellos; por lo tanto se continué eliminando
las variables: alcalinidad total, sodio y cloruro.

Se contintda la reducciéon y seleccién de pardmetros con las siguientes 13 vari-
ables: bicarbonato, calcio, carbonato, conductividad, coliformes fecales, mag-
nesio, materia organica, nitratos, nitritos, nitrogeno amoniacal, pH, potasio y
sulfato. Se tiene una dimensién de (66, 13).

Seguidamente, se calculd el PCA y se aplicaron los diferentes criterios de
seleccion de variables (VSC) indicados en la metodologia. En la Tabla 4.2 se
muestran las variables seleccionadas (1) por cada criterio de seleccién consider-
ado. La columna “nueva selecciéon” considera las variables méas repetidas en los
subconjuntos obtenidos.

El Subconjunto 1 de parametros seleccionados con PCA fueron los

siguientes: bicarbonato, calcio, carbonato, magnesio, nitrato y n-amoniacal.

Tabla 4.2: Seleccién de variables de calidad de agua subterranea con PCA-VSC.

# Variables VC | M1 | M2 | M3 | Nueva Selec.
1 | Bicarbonato 1 1 1 1 14/4 1
2 | Calcio 1 1 1 1 [4/4 1
3 | Carbonato 1 1 1 1 [4/4 1
4 | Conductividad 1 - - - | 1/4 -
5 | Colif. Fecal - - - - 10/4 -
6 | Magnesio 1 1 1 1 [4/4 1
7 | Materia organica | - 1 1 1 [3/4 -
8 | Nitratos 1 1 1 1 14/4 1
9 | Nitritos 1 - - - | 1/4 -
10 | N-amoniacal 1 1 1 1 [4/4 1
11 | pH - 1 1 1 [3/4 -
12 | Potasio - 1 1 1 |3/4 -
13 | Sulfato - - - 1 [1/4 -

Continuando con los algoritmos de seleccién de atributos, fueron aplicados los
algoritmos presentados en la Tabla 4.3, donde también se indica el orden, entre
1y 13, en que cada atributo fue seleccionado en cada modelo. El atributo més
relevante posee el valor 1. Total columna presenta el grado de relevancia para
cada atributo, refleja el nimero total de atributos (13) multiplicado por el nimero

de algoritmos analizados (7), menos la suma de los valores de cada columna.
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Tabla 4.3: Parametros identificados por los algoritmos de selecciéon de atributos.

~ E
5 gl < o)
.- o= ~=
-c;—nd g -2 g 8 Q —
gl =|R|O ol = _8 | = LB F;-cv
SI21212|8z 82328 3|25
Z|z|z|2|0|2a|A|0|wm|=2|0|&|0
Total 47 123183113160 | 17| 3 [ 22|21 | 71|53 |51 61
columna
SymmetricalUncert-
1 AttributeEval 518|110 4 12139 |11|2 |6 | 7|3
2 | CfsSubsetEval 4 11311 13| 5 13|13 [13|13] 3| 6 |13]| 2
3 | InfoGainAttributeEval 4 19 1 (10 3 (1213 8 |11 |2 | 7|6 |5
4 | CorrelationAttributeEval | 7 |11 | 1 |12 4 | 9 | 13|10 6 | 2 | 5 | 3 | 8
5 | GainRatioAttributeEval 519121104 (1213 8 |11| 3| 7| 6 1
6 | OneRAttributeEval 127111116 10138 |9 |4 |5 |2]|3
7 | ReliefFAttributeEval 7|11 11]12| 5|6 101139 |4 |2 ]| 3|38

Como se observa en la Tabla 4.3, no hay ningin valor cero puesto que no hay
ningun atributo que para todos los algoritmos esté en el orden 13, que seria el
caso mas desfavorable. Se establecié un punto de corte o seleccién en 51 puntos,
ya que visualmente selecciona las variables mas significativas.

El Subconjunto 2 de parametros seleccionados con los algoritmos
fueron los siguientes: calcio, coliformes totales, conductividad, magnesio, ni-
trato, potasio.

El Subconjunto 3 considera: Subconjunto 1 U Subconjunto 2. Bicar-
bonato, calcio, carbono, coliformes totales, conductividad, magnesio, nitrato, n-
amoniacal y potasio.

El tercer paso fue verificar la efectividad de cada subconjunto de parametros
seleccionados, realizando el andlisis predictivo considerando una clasificacion su-
pervisada en funcion al resultado WQI inicial. La clase WQI se evaliia con los
valores de indices 1 “excelente”, 2 “buena” y 3 “deficiente”. En la Tabla 4.4
se muestra en detalle la verificacion de los Subconjuntos 1, 2 y 3, se listan los
algoritmos clasificadores considerados, juntos con los algoritmos evaluadores de
seleccion. Ademas, se indican para cada uno su porcentaje de aciertos y los re-
sultados de cada valor de la clase (precision y recall). La clasificacién con el
algoritmo J48 arrojé una mejor precisiéon con mayor porcentaje de aciertos; el
Subconjunto 1 fue 92,42% y los Subconjuntos 2 y 3 fue 93,93%.
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Tabla 4.4: Comparacion de resultados de los algoritmos clasificadores en funcién
al WQI inicial con los parametros relevantes de los Subconjuntos 1, 2 y 3.

Subconjunto 1
Clasificador Evaluador Acier- Resu'lt.ado por cada clase
tos Precision Recall
1 2 3 1 2 3
J48 - 92.42 10.94 | 0.85 | 0.00 | 0.98 | 0.80 | 0.00
J48 Symmetrical Uncert Attribute Eval | 92.42 | 0.94 | 0.85 | 0.00 | 0.98 | 0.80 | 0.00
J48 Cfs Subset Eval 92.42 | 0.94 | 0.85 | 0.00 | 0.98 | 0.80 | 0.00
J48 Info Gain Attribute Eval 92.42 | 0.94 | 0.85 | 0.00 | 0.98 | 0.80 | 0.00
1Bk - 87.87 10.92 ] 0.73 | 0.00 | 0.94 | 0.73 | 0.00
1Bk Symmetrical Uncert Attribute Eval 87.87 0.92 | 0.73 ] 0.00 | 0.94 | 0.73 | 0.00
1Bk Cfs Subset Eval 84.84 1 0.90 | 0.66 | 0.00 | 0.92 | 0.66 | 0.00
1Bk Info Gain Attribute Eval 87.87 1092 0.73|0.00 | 0.94 | 0.73 | 0.00
NaiveBayes - 84.84 ]10.91 | 0.64 | 0.00 | 0.90 | 0.73 | 0.00
NaiveBayes Symmetrical Uncert Attribute Eval 84.84 0.91 | 0.64 | 0.00 | 0.90 | 0.73 | 0.00
NaiveBayes Cfs Subset Eval 87.87 10.93 ] 0.70 | 0.00 | 0.92 | 0.80 | 0.00
NaiveBayes Info Gain Attribute Eval 84.84 0.91 1 0.94 | 0.00 | 0.90 | 0.73 | 0.00
RandomForest | - 87.87 0.92 | 0.73 ] 0.00 | 0.94 | 0.73 | 0.00
RandomForest | Symmetrical Uncert Attribute Eval 87.87 10.92 ] 0.73 | 0.00 | 0.94 | 0.73 | 0.00
RandomForest | Cfs Subset Eval 86.36 0.92 | 0.68 | 0.00 | 0.92 | 0.73 | 0.00
RandomForest | Info Gain Attribute Eval 87.87 0.92 1 0.73 | 0.00 | 0.94 | 0.73 | 0.00
Subconjunto 2
Clasificador Evaluador Acier- Resl.ll.tado por cada clase
tos Precision Recall
1 2 3 1 2 3
J48 - 93.93 1.00 | 0.78 | 0.00 | 0.94 | 1.00 | 0.00
J48 Symmetrical Uncert Attribute Eval | 93.93 1.00 | 0.78 | 0.00 | 0.94 | 1.00 | 0.00
J48 Cfs Subset Eval 92.42 ] 0.96 | 0.81 | 0.00 | 0.96 | 0.86 | 0.00
J48 Info Gain Attribute Eval 93.93 1.00 | 0.78 | 0.00 | 0.94 | 1.00 | 0.00
1Bk - 89.39 ]0.92|0.78 | 0.00 | 0.96 | 0.73 | 0.00
1Bk Symmetrical Uncert Attribute Eval 89.39 |0.92 | 0.78 | 0.00 | 0.96 | 0.73 | 0.00
1Bk Cfs Subset Eval 87.87 10.93 | 0.70 | 0.00 | 0.92 | 0.80 | 0.00
1Bk Info Gain Attribute Eval 89.39 |0.92|0.78 | 0.00 | 0.96 | 0.73 | 0.00
NaiveBayes - 89.39 | 0.97 | 0.70 | 0.00 | 0.90 | 0.93 | 0.00
NaiveBayes Symmetrical Uncert Attribute Eval 89.39 0.97 | 0.70 | 0.00 | 0.90 | 0.93 | 0.00
NaiveBayes Cfs Subset Eval 89.39 | 0.95]0.72 | 0.00 | 0.92 | 0.86 | 0.00
NaiveBayes Info Gain Attribute Eval 89.39 0.97 | 0.70 | 0.00 | 0.90 | 0.93 | 0.00
RandomForest | - 89.39 0.92 | 0.78 | 0.00 | 0.96 | 0.73 | 0.00
RandomForest | Symmetrical Uncert Attribute Eval 89.39 0.92 | 0.78 | 0.00 | 0.96 | 0.73 | 0.00
RandomForest | Cfs Subset Eval 90.90 0.94 | 0.80 | 0.00 | 0.96 | 0.80 | 0.00
RandomForest | Info Gain Attribute Eval 89.39 0.92 | 0.78 | 0.00 | 0.96 | 0.73 | 0.00
Subconjunto 3
Clasificador Evaluador Acier- Resu‘lt.ado por cada clase
tos Precision Recall
1 2 3 1 2 3
J48 - 93.93 1.00 | 0.78 | 0.00 | 0.94 | 1.00 | 0.00
J48 Symmetrical Uncert Attribute Eval | 93.93 1.00 | 0.78 | 0.00 | 0.94 | 1.00 | 0.00
J48 Cfs Subset Eval 92.42 | 0.96 | 0.05 | 0.00 | 0.96 | 0.83 | 0.00
J48 Info Gain Attribute Eval 93.93 1.00 | 0.78 | 0.00 | 0.94 | 1.00 | 0.00
1Bk - 90.90 |0.92|0.84 | 0.00 | 0.98 | 0.73 | 0.00
1Bk Symmetrical Uncert Attribute Eval 90.90 0.92 | 0.84 | 0.00 | 0.98 | 0.73 | 0.00
1Bk Cfs Subset Eval 87.87 10.93|0.70 | 0.00 | 0.92 | 0.80 | 0.00
1Bk Info Gain Attribute Eval 90.90 |0.92|0.84 | 0.00 | 0.98 | 0.73 | 0.00
NaiveBayes - 89.39 | 0.94|0.75 | 0.00 | 0.94 | 0.80 | 0.00
NaiveBayes Symmetrical Uncert Attribute Eval 89.39 |0.94 ] 0.75 | 0.00 | 0.94 | 0.80 | 0.00
NaiveBayes Cfs Subset Eval 89.39 | 0.95]0.72 | 0.00 | 0.92 | 0.86 | 0.00
NaiveBayes Info Gain Attribute Eval 89.39 | 0.94 ] 0.75 | 0.00 | 0.94 | 0.80 | 0.00
RandomForest | - 89.39 | 0.90 | 0.83 | 0.00 | 0.98 | 0.66 | 0.00
RandomForest | Symmetrical Uncert Attribute Eval 89.39 0.90 | 0.83 ] 0.00 | 0.98 | 0.66 | 0.00
RandomForest | Cfs Subset Eval 90.90 0.94 1 0.80 | 0.00 | 0.95 | 0.80 | 0.00
RandomForest | Info Gain Attribute Eval 89.39 0.90 | 0.83 | 0.00 | 0.98 | 0.66 | 0.00
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Los modelos evaluados en esta seccion, conducen a un mejor entendimiento
de la distribucion de los datos y aportan un nuevo conocimiento, relacionados
a la identificacién de los parametros mas significativos. Los subconjuntos de
parametros seleccionados se utilizan a continuacién para su validacion frente a
otros escenarios y de esta manera, proponer aquellos méas significativos para un

nuevo calculo WQI.

4.4 Validacién del protocolo

4.4.1 Seleccion de pozos

La validacion consistio en la comparacion de la eficiencia de la seleccion de pozos
de monitoreo del Escenario I. La Figura 4.6 muestra la distribucion de los 70
pozos seleccionados en dicho escenario. Los pozos seleccionados cubren un area
de cobertura de 291 km2, maximizando el ICT, INT y pozos con prioridad (Tabla
4.5).
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Figura 4.6: Mapa de la distribucién espacial de los 70 pozos éptimos seleccionados
con NSGA-II PO para el Escenario I.

Como indicador de eficiencia, los pozos seleccionados en la Campana 1 se
evaluaron utilizando los cuatro objetivos para poder compararlos con los resul-

tados de la campana con selecciéon de pozos 6ptimos con NSGA-II PO para el
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Escenario I. Ademas, se compard el nimero de pozos con parametros fuera de
los limites permisible de potabilidad de agua, dividido el ntmero total de pozos
muestreados.

Como se visualiza en la Tabla 4.5, el Escenario I tiene un mejor rendimiento
en los cuatro objetivos evaluados: mayor suma ICT, mayor suma INT, mayor
area cubierta y mayor numero de pozos con prioridad. Ademads, resulté superior

al evaluar el indicador de eficiencia.

Tabla 4.5: Comparacion de la eficiencia entre las campaas.

Campaiias Nro. Nro. | ICT | INT Area Pozos con | Pozos fuera Eficiencia
mpan Parametros | Pozos | Sum | Sum | cubierta | prioridad | de limites tenct

NSGA_I.I PO 20 70 682.9 | 2782.8 291 34 66 0.9

Escenario 1

Barreiras 20 72| 506.8 | 2475.5 | 261 5 53 0.7

Campana 1

4.4.2 Selecciéon de parametros

Los subconjuntos identificados en la Seccion 4.3 fueron validados, realizando el
analisis predictivo considerando la clasificacién supervisada en funcién al resul-
tado WQI inicial de cada escenario. El Escenario I con datos de concentraciones
reales geoespaciales del acuifero Barreiras-Brasil [19]; y el Escenario II con datos
sintéticos, generados siguiendo la metodologia indicada en la Seccién 3.5.2.

El WQI inicial de cada escenario fue calculado siguiendo la metodologia indi-
cada en la Secciéon 3.3. E1 WQI del Escenario I posee 46 pozos con la clase 1, 21
pozos con la clase 2 y 5 pozos con la clase 3. El WQI del Escenario IT posee 28
pozos con la clase 1, 54 pozos con la clase 2 y 18 pozos con la clase 3; como era
de esperarse, debido al muestreo artificial con mayor niimero de concentraciones
fuera de rango, se obtuvo una mayor cantidad de pozos en la clase “deficiente”.

Posteriormente, se realizd la clasificacion supervisada en funcién a los re-
sultados obtenidos, con la finalidad de determinar si se mantienen los mismos
porcentajes de aciertos y si mejoran los resultados por cada valor de la clase
(precision y recall). El algoritmo clasificador J48 se ejecuté por ser el de mayor
precision en la evaluacién presentada en la Tabla 4.4.

Para la validacion se consideraron las mismas selecciones de pardmetros signi-
ficativos en los Escenarios I y II. El desempeno de las selecciones de parametros,
utilizando el algoritmo J48 se resume en la siguiente Tabla 4.6.

Como se observa en la Tabla 4.6, los subconjuntos seleccionados presentaron

buenos desempenos en los escenarios considerados.
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Tabla 4.6: Resumen de los subconjuntos evaluados por escenario con el algoritmo
de clasificacion J48.

Subconjunto 1 Subconjunto 2 Subconjunto 3
Aciertos | Precisién | Sensibilidad | Aciertos | Precisién | Sensibilidad | Aciertos | Precisién | Sensibilidad
Escenario I 94.4% 0.94 0.94 91.6% 0.91 0.91 93.1% 0.92 0.93
Escenario IT | 65.0% 0.61 0.65 73.0% 0.75 0.73 72.0% 0.75 0.72

Los subconjuntos del Escenario I, presentaron un buen rendimiento con el
algoritmo J48, se obtuvieron porcentajes de aciertos superiores al 90%, alta pre-
cision y sensibilidad; por lo tanto, los modelos son confiables para clasificar la
mayoria de las instancias de manera correcta en funcion al WQI inicial, el cual
considera un conjunto de parametros distintos.

En el Escenario 2, los porcentajes de aciertos oscilan entre el 65% y el 73%,
se mantienen en un rango razonable, pero con mayor dificultad para recuperar
todas las instancias de la clase positiva. Lo que sugiere que el modelo podria
estar limitado en la clasificaciéon de datos en los subconjuntos de parametros
seleccionados. Por lo tanto, seria importante reevaluar la consideracion de la
muestra artificial con tantos parametros fuera de rango e indicando contaminacion
elevada. También, podria estar ocurriendo que los pesos unitarios en el calculo
WQI se deberian estimar a partir de la reduccion de parametros y posteriormente
reevaluarlos con la clasificacion del WQI modificado.

En general, los resultados de la validacién del protocolo realizado son promete-
dores. El protocolo de seleccion de pozos propuesto con el algoritmos NSGA-IT y
PO resulté con una alta eficiencia al ser aplicado en otro escenario. La metologia
del protocolo propuesto se podria aplicar a otras areas de interés, siguiendo cada
uno de los pasos de (i) seleccién 6ptima de pozos de monitoreo utilizando un
enfoque multi-objetivo aplicando el algoritmo NSGA-II modificado con PO, (ii)
evaluaciéon de los resultados de calidad de agua del monitoreo aplicando el WQI

inicial y, (iii) la reduccion y seleccién de parametros de calidad de agua.



Capitulo 5

Conclusiones y Trabajos Futuros

5.1 Conclusiones

En este trabajo se abord¢ el diseno de un protocolo sistemético para el monitoreo
de calidad de agua subterranea y la reduccién de pardmetros, utilizando un caso
de estudio real y replicable a otras areas de interés, basado en la aplicacién de
tecnologias emergentes.

Se dieron respuestas a las preguntas de investigacion planteadas. Se explord
el estado del arte, identificando que la literatura sobre el monitoreo de calidad
de agua subterranea no reporta la utilizacién de protocolos en todas las fases del
monitoreo. La utilizacién de un protocolo en todas las fases del monitoreo de
calidad de agua permite minimizar y eliminar errores, garantizar la generacion
de informacion consistente y confiable, determinar la linea de partida y mejorar
la gestion de control de calidad de agua. Motivados con lo indicado, este trabajo
propuso un protocolo sistematico siguiendo varios pasos viables para el control,
la evaluacién y la conservacion de la calidad del agua subterranea.

El protocolo propuesto inicié con la seleccion 6ptima de pozos de monitoreo
de calidad de agua subterranea. Se consideré una alternativa de soluciéon den-
tro de las tecnologias emergentes, utilizando el algoritmo NSGA-II con PO, para
evaluar cuatro funciones objetivos: maximizar las concentraciones de Nitrogeno
Total (NT), maximizar las concentraciones de Coliformes Totales (CT), maxi-
mizar el area de cobertura y maximizar la seleccion de pozos de acceso publico.
Se demostro su aplicacion seleccionando 66 pozos en el area de estudio del acuifero
Patino, en su zona urbana, donde se analizaron 21 parametros de calidad de agua.
Los valores de pH se hallaron fuera de rango en el 65% de los pozos, seguidos
de las concentraciones de nitrato, donde el 42% de los pozos muestreados tenian

valores fuera del rango permisible.
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El siguiente paso propuesto en el protocolo fue aplicar el calculo del indice
de calidad de agua subterranea (WQI). Los resultados indicaron que el 75% de
los pozos muestreados tienen el tipo de agua categorizado como “excelente”, el
23% de los pozos muestreados tienen el tipo de agua categorizado como “bueno”
y el 2% de los pozos tienen el agua categorizada como “deficiente”. Aunque esta
calificacion podria indicar una evaluacion positiva del agua, en realidad reduce
el efecto de ciertos parametros que podrian estar fuera de rango. Ademas, se
podria estar omitiendo en la evaluacion, otros parametros relevantes por presentar
concentraciones fuera de rango.

El protocolo considera dos métodos para la reduccion y seleccién de parametros,
utilizando técnicas avanzadas como el andlisis de componentes principales (PCA)
y la aplicacién de algoritmos de seleccion de atributos (algoritmo J/8, Random
forest, Naive Bayes e IBk). Los modelos fueron evaluados en funcién a la clase
WQI calculada. Los resultados indicaron tres subconjuntos de parametros rele-
vantes, contemplan los parametros fisico-quimicos, bacteriolégicos e iones may-
oritarios. El Subconjunto 1 de parametros seleccionados con PCA fue: bicar-
bonato, calcio, carbono, magnesio, nitrato y n-amoniacal. El Subconjunto 2 de
parametros seleccionados con los algoritmos fue: calcio, coliformes totales, con-
ductividad, magnesio, nitratos, potasio. El Subconjunto 3 considera los parametros
del Subconjunto 1 y el Subconjunto 2.

Los pasos propuestos en el protocolo sistematico fueron validados considerando
diferentes escenarios. Escenario I con datos reales geoespaciales y el Escenario 11
con datos sintéticos.

La validacién de la seleccion de pozos consistié en la comparacion de la efi-
ciencia del Escenario I frente a otra campana de monitoreo. El Escenario I obtuvo
un mejor rendimiento en los cuatro objetivos evaluados: mayor suma ICT, mayor
suma INT, mayor area cubierta y mayor niimero de pozos con prioridad. Ademas,
resulté superior al evaluar el indicador de eficiencia (0,9).

Los subconjuntos de parametros relevantes fueron validados, realizando el
analisis predictivo considerando la clasificaciéon supervisada en funcién al resul-
tado WQI inicial de cada escenario. Los subconjuntos seleccionados presentaron
buenos desempenos en los escenarios considerados y con los datos del acuifero
Patifio. Los promedios de aciertos fueron: 92% en el Subconjunto 1, 92% en el
Subconjunto 2 y 86% en el Subconjunto 3.

Creemos que nuestro trabajo es un buen argumento para incorporar un proto-
colo sistematico de muestreo y determinar los pozos 6ptimos que deben evaluarse.

Es comprensible que las limitaciones de tiempo dicten a veces la seleccion de los
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pozos, pero hemos demostrado que un simple conjunto de cuatro funciones obje-

tivo lineales, se pueden aportar ideas y mejores resultados a la hora de caracterizar

la contaminacion de los acuiferos. A su vez, aplicar métodos que permitan que los

resultados del monitoreo de calidad del agua, con una disminuciéon de parametros,

se pueda comunicar facilmente sin perder informacion significativa.

5.2 Trabajos Futuros

1i.

1ii.

iv.

vi.

Vii.

Vviil.

iX.

. Estimar cada uno de los pesos unitarios del calculo WQI, a partir del método

de reduccion y seleccion de parametros presentados.
Evaluar los atributos redundantes mediante la aplicaciéon de algoritmos.

Utilizar un framework unificado como ensemble learning y/o ensemble fea-
ture selection para combinar los resultados de los métodos de seleccion de

atributos.

Calcular el nuevo WQI con los pardmetros propuestos y presentar un Indice
de Calidad de Agua Subterranea para el acuifero Patino (ICAS-AP).

Escribir el articulo sobre la metodologia de seleccién de atributos para el
desarrollo del calculo de Indice de Calidad de Agua Subterranea: caso de

estudio del acuifero Patino.
Implementar el calculo ICAS-AP como herramienta de QGIS de escritorio.

Considerar el uso del atributo “profundidad de pozo” en la seleccion 6ptima
de pozos. Asignar un peso de prioridad a los pozos que poseen dicha infor-

macién e incluirlo como funcién objetivo del algoritmo.

Implementar métodos avanzados de inteligencia artificial y estadistica en
la herramienta GIS para permitir andlisis avanzados de estas técnicas de

manera espacial.

Modelado de series de temporales en los estudios de calidad del agua sub-

terranea.

Ampliar el protocolo incluyendo sistemas optimizados de monitoreo de
aguas subterraneas y el intercambio de datos de monitoreo de aguas sub-

terraneas.
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xi. Aplicar la ciencia ciudadana en el disenio de la investigacion, la recopilacion

de datos y el proceso de interpretacion de la calidad de agua subterranea.

xii. Evaluar los modelos predictivos que describan mejor la distribucion del

transporte de contaminantes de forma dinamica.
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