TEMA DEL ARTICULO.

¢ Ciencia y tecnologia

GQAnalyzer: un paquete en R para el
analisis de composicién quimica de
fluidos hidrotermales

J. Avila, L. Cardenas, O. Garcia-Cabrejo, L.
Barrantes

Escuela de Ingenieria Geolodgica, Universidad Pedagdgica y
Tecnoldgica de Colombia, Sogamoso.

RESUMEN

El software GQAnalyzer se ha desarrollado en el
lenguaje de programacién para estadistica R, el
cual es de libre distribucién y ofrece multiples
herramientas de visualizacion y de interaccion en
web, desarrollado en la Universidad Pedagdgica y
tecnoldgica de Colombia, escuela de Ingenieria
Geologica, por el Dr. Oscar Garcia Cabrejo.
Se recopilaron datos de fuentes hidrotermales de
los sistemas geotérmicos, Nevado del Ruiz, Paipa
y volcan Purace para realizar un procedimiento de
validacion del funcionamiento del paquete en el
procesamiento de la informacion de fluidos
geotermales, ademas de determinar las ventajas y
desventajas que tiene este. Los resultados
proporcionados por el software GQAnalyzer
fueron comparados, concluyendo que sirve para
optimizar  los  procesos  pedagdgicos e
investigativos en el area de geotermia.
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% Realizar un procedimiento de validacion
del  funcionamiento  del  paquete
GQanalyzer en el procesamiento de
informacion de fluidos geotermales,
empleandolo en el andlisis de datos
hidrogeoquimicos de diferentes fuentes
termales en Colombia y usando los
resultados del software Aquachem® como
referencia

% Determinar las ventajas y desventajas que
tiene el paquete GQanalyzer al procesar
informacion de composicion quimica de
fluidos hidrotermales con el fin de
establecer estrategias de mejoramiento del
mismo para optimizar los procesos
pedagogicos en el area de la geotermia.
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INTRODUCCION

Con el fin de identificar los procesos que
controlan e influyen en la evolucidon geoquimica
de las aguas subterraneas y fuentes hidrotermales,
se hacen estudios detallados de su composicion
quimica determinando los iones y minerales que
fueron disueltos en el agua, para tener una idea de
coémo fue su formacion y las condiciones a la que
ha estado expuesta.

Estos estudios han demostrado que el uso de
softwar como herramientas de apoyo, permiten
realizar una mejor interpretacion de la informacion
obtenida en campo. En Colombia el deseo de
entender con mayor claridad el funcionamiento y
las principales caracteristicas del recurso hidrico,
tanto en hidrogeologia como en fuentes termales,
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ha incentivado al desarrollo de software
especializado que facilite las tareas de andlisis y
clasificacion de aguas de diferentes tipos. Este
software denominado GQAnalyzer se ha
desarrollado en el lenguaje de programacion para
estadistica R, el cual es de libre distribucion y
ofrece mdltiples herramientas de visualizacion y
de interaccion en web.

El desarrollo de herramientas computacionales
para el andlisis de la composicion quimica de
fluidos hidrotermales requiere de un proceso de
validacion permanente, de tal manera que el
Geologo e Ingeniero tenga la seguridad que los
resultados obtenidos son correctos en las
diferentes labores técnicas realizadas. ES por esta
razon que se hace necesario realizar una
comparacion entre los resultados obtenidos con el
paquete GQAnalyzer y diferentes casos de estudio
colombianos, en donde se han utilizado
herramientas ~ computacionales  como el
Aquachem®.

Paquete GQAnalyzer

El paquete GQAnalyzer tiene como funcion
principal apoyar el analisis de la informacion
hidrogeoquimica tanto para aguas subterraneas
como para fluidos termales. Este paquete se
encuentra implementado en el lenguaje de
programacion para estadistica R, el cual ademas de
ser de libre distribucion cuenta con un ecosistema
de mas de 13000 paquetes para la realizacion de
diferentes procedimientos estadisticos y de
visualizacion.

Su capacidad analitica cuenta con mas de siete
gréaficos geoquimicos entre los cuales se incluyen
el de Piper, Piper modificado, ternario, Durov,
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Schoeller, multirectangular, Radial y Stiff, ademas
de presentar, Diagramas de dispersion, entre otras
opciones que permiten que el usuario de manera
simple y facil pueda efectuar una mejor
interpretacion de la informacién colectada en
campo.

METODOLOGIA

Recopilacion de informacion bibliogréfica con
datos de fuentes hidrotermales de los sistemas
geotérmicos, Nevado del Ruiz, Paipa y volcan
Puracé, para ser procesados por el paquete
GQanalyzer, esto con la finalidad de generar los
graficos y los mas de siete diagramas disponibles.

En primer lugar, los datos de los fluidos
geotérmicos tomados en campo deben ser
introducidos en una tabla de Excel, en la cual los
valores numéricos deben tener como simbolo
decimal el punto (.), es importante aclarar que la
tabla debe ser guardada como .CSV (delimitada
por comas) o . TXT.

Tabla 1: Analisis quimico de las aguas del sistema termal
Nevado del Ruiz (Angélica E. Sanchez T. 2014)

Nombre Temp pH Conductividad Ca Mg Na K Cl S04 HCO3

1 Botero Londono- La Piscina 91 8 3no 37 2 458 67 846 41.55 186
2 Geissers Botero Londono 925 7.7 3600 51 2 564 T1 950 4581 189
3 ElBosque 585 64 2368 40 11 392 57 610 2311 216
4 Lalaguna 7.5 63 379 58 6 561 64 839 131 243
5 LaPoa 26 62 1209 97 56 66 13 128 213 506
6 Nereidas | 44 6 947 75 22 77 11 43 209 361
7 Nereidas Il 51 6.4 702 M 61 153 9976 3M
8 Chomo Negro 53 65 132 21 22 143 40 88 N5 257

La tabla de Excel debe contener como minimo la
informacion del pH, conductividad eléctrica, la
temperatura, los cationes principales (Ca, Mg, Na,
y K) vy los aniones principales (HCO3, Cl y SO4)
(ver tabla 1), sin estos datos serd imposible dar un



buen analisis e interpretacion a cualquier estudio
hidrogeoquimico.

Es transcendental aclarar que esta informacion de
la tabla de Excel sera la procesada por el paquete
GQAnalyzer, por esto la calidad de los datos
introducidos debe ser la mejor, pues de esta
dependeran los resultados proporcionados por el
paquete, 'y respectivamente la  posible
interpretacion que le pueda dar el usuario. Listas
las tablas de Excel, se define el conjunto de datos
geoquimicos y se procede a ejecutar los diagramas
disponibles en el GQAnalyzer (ver figura 1).
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Figura 1: Interfaz del paquete GQAnalyzer (Autores. 2018)

En el caso del volcdn Nevado del Ruiz- flanco
noroccidental, Colombia (Angélica E. Sanchez T.
2014). Se procedi6 a crear un diagrama de Piper
en el software Aquachem® (ver figura 2) y
compararlo con el diagrama de Piper (ver figura
3). Asi mismo se elaboro el diagrama de Piper
modificado (ver figura 4), diagrama que no se
encuentra implementado en Agquachem®. Con
este diagrama es posible determinar de manera
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directa el tipo de reaccion quimica predominante
en la muestra de agua.
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Figura 2: Diagrama de Piper elaborado con el software
Aquachem. (Autores. 2018)
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Figura 3: Diagrama de Piper elaborado con el paquete
GQAnalyzer. (Autores. 2018)
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Figura 4: Diagrama de Piper modificado elaborado con el
paquete GQAnalyzer. (Autores. 2018)

Asi mismo se realiz6 una comparacion con el
diagrama de Schoeller considerado un diagrama
semilogaritmico que muestra la concentracion de
los principales iones en los fluidos geotermales
(Ca, Cl, CO3, HCO3, K, Mg, Na SO4) en
miliequivalentes ampliamente utilizado para el
analisis de informacion de fluidos geotermales. En
esta comparacion se usaron ocho datos del
muestreo de agua del trabajo de Sanchez (2014) y
los resultados se presentan en la figura 5
(Aquachem®) y la figura 6 (GQAnNalyzer).
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Figura 5:Diagrama de Shoeller elaborado con el software
Aqguachem. (Autores. 2018)
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Figura 6: Diagrama de Shoeller elaborado con el paquete
GQAnalyzer. (Autores. 2018)
Se realiz6 una comparacion del diagrama Ternario
del trabajo Estudio geoquimico preliminar de
aguas termales en el sistema volcanico Puracé
(Gomez-Diaz, E. & Marin-Cerén. 2018), para
determinar el tipo de agua donde se relacionaron
los iones (ClI, SO4, HCO3), estas comparaciones
se observan en las figuras 7 y 8 (GQAnalyzer).

Cl ®Group A

Steam Heated Waters

Figura 7: diagrama Ternario de estudio de aguas termales del
volcan Puracé (Gémez-Diaz, E. & Marin-Cer6n 2018)
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Figura 8: Diagrama ternario procesado con el paquete
GQAnalyzer. (Autores. 2018)

Para la comparacion de los diagramas de
dispersion se emplearon los datos de fluidos
geotermales de Paipa reportados en Alfaro (2002).
En este caso se comparan el diagrama del Na vs
HCO3 presentados por este autor (ver figura 9) y
el diagrama de dispersion elaborado con
GQAnalyzer (ver figura 10), en el cual se afiadid
el pH con el fin de establecer la influencia de esta
variable en las concentraciones de Na y HCO3.
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Figura 9: Variacion de las concentraciones de Nay K en
funcién de la concentracion de HCO3. (Claudia M. Alfaro V.
2002)
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Figura 10: Variacion de concentracion de Na en funcion de la
concentracion de HCO3. (Autores. 2018)

RESULTADOS

El paguete GQAnalyzer, procesa los datos de la
quimica del agua, proporcionando mas de siete
diagramas diferentes y graficos, que permiten al
usuario interactuar con la informacion, de manera
rapida y sencilla, ademas de brindarle la
oportunidad de realizar una mejor interpretacion
de los datos, este cuenta con las herramientas
necesarias para calcular, analizar, interpretar y
comparar la informacion de fuentes hidrotermales.

Para el trabajo Geoquimica de las interacciones
fluido-roca en el volcan Nevado del Ruiz- flanco
noroccidental, Colombia (Angélica E. Sanchez T.
2014), se tomaron ocho dataos del muestreo de las
aguas del Ruiz para poder comparar el diagrama
de Piper del software Aquachem®, y los

ASOCIACION GEQTERMICA COLOMBIANA



diagramas de Piper y Piper modificado (ver
figura 4) del software GQAnalyzer, obteniendo no
solo informacion semejante, si no la oportunidad
de visualizar un diagrama de Piper modificado
que proporciona una informacion més detallada
que el diagrama genérico, en este se visualiza que
el 50% de las muestras experimentaron un
proceso de intercambio i6nico, un 25% de las
muestras pertenecen a mezcla de aguas, Yy el otro
25% experimentaron una reduccion de SO4,
caracteristicas no visibles en el diagrama del
software Aquachem®.

Para el diagrama de Schoeller, se utilizaron las los
datos del muestro de aguas pertenecientes al
Nevado del Ruiz, obteniendo los mismos
resultados con el software GQAnalyzer, el
software Aquachem® vy los propuestos en el
trabajo de investigacion propuesto para el Nevado
del Ruiz; es importante aclarar que para el
contenido de CO3 no se tienen datos dispuestos
en la tabla de Excel, pues no estaban descritos en
el trabajo de investigacion, y por esta razon se
observa un cambio abrupto de las linea, mostrando
una tendencia a cero, ademas se observa un mayor
concentracion de Cl y Na en los manantiales la
piscina, El Bosque, Geisser y la Laguna, y menor
concentracion de SO4 y HCO3 en los manantiales
Neridas I Y II, Chorro Negro y La Poa, dividiendo
estos en dos subgrupos de caracteristicas
fisicoquimicas semejantes ( Angelica E. Sanchez
T. 2014) (ver figura 6).

En el caso del diagrama ternario la informacion
obtenida también coindice con el trabajo
propuesto, las aguas varian entre bicarbonatadas a
sulfatadas de cloruro que puede ser causado por la
diferente distancia a el crater del volcéan, en las
areas mas lejanas presenta aguas enriquecidas de
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bicarbonato, mientras que en las areas cercanas al
volcén estan enriquecidas en sulfatos y cloruro
(GOmez-Diaz, E. & Marin-Cerén 2018).

Los gréficos de dispersion propuestos en el
trabajo Geoquimica del sistema geotérmico de
Paipa (Claudia M. Alfaro V. 2002), muestran no
solo son semejantes, por el contrario el ejecutado
en el paquete GQanalyzer permite adicionar una
escala de color de pH, conductividad, TDS, o
temperatura, lo cual brinda mas informacion, en
este caso se decidié adicionar la paleta de colores
de pH a la gréafica de variacién de cationes en
funcién de los aniones Na vs HCO3 (ver figura
10), mostrando que los datos tienden de un pH
acido a uno neutro, informacion adicional que
permite hacer una mejor interpretacion de los
datos, pues en la figura 9 solo se observa una
tendencia lineal donde el manantial PP-04, sefiala
una contribucién que podria ser geotérmica.
(Claudia M. Alfaro V. 2002)

CONCLUSIONES

El paquete GQanalyzer, es una aplicacion
computacional eficiente para procesar, analizar e
interpretar los datos de aguas subterraneas
incluyendo fuentes hidrotermales. Al comparar los
resultados obtenidos con los proporcionados por el
software Aquachem y los reportados en los
diferentes trabajos investigativos se determiné que
es una herramienta confiable, pues los diferentes
diagramas geoquimicos y graficos presentes en
este trabajo muestran una gran similitud en la
informacion obtenida. Es importante resaltar que
es una herramienta que esta en proceso de
desarrollo por lo cual hay funciones importantes
gue aun se deben integrar, como el calculo de los
geotermdémetros que serd de gran utilidad para
estudios hidrotermales.
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Uno de los beneficios al usar el paguete
GQanalyzer es la manera de procesar los datos ya
que es muy facil y sencillo, los gréficos arrojan
automaticamente los nombres de los puntos de
agua gque son nombrados al tomar las muestras en
campo y ademds de esto en cada grafico o
diagrama se puede evidenciar la variacion en la
paleta de colores ya sea de (pH, conductividad,
TDS, o temperatura) en cada una de las muestras
estudiadas, lo cual ayuda a dar un mejor analisis
en la interpretacion de los resultados.

El paguete GQAnalyzer es una herramienta de
libre distribucién que puede ser usada para
calcular, analizar, interpretar y comparar la
informacién de las fuentes hidrotermales, y que
ademas de esto cuenta con diagramas modificados
para darle al usuario mayor facilidad a la hora de
interpretar los resultados, optimizando los
procesos pedagdgicos e investigativos en el area
de la geotermia.
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