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1. RESUMEN 
El uso de fitosanitarios en la actividad agrícola es comúnmente extendido tanto a nivel nacional 
como en la Unión Europea. Actualmente, en la mayoría de los cultivos se emplean estos 
productos por una amplia diversidad geográfica y climática. La utilización de los productos 
fitosanitarios garantiza un alto rendimiento de la producción, que permite a las empresas 
dedicadas al sector agroalimentario proporcionar producto de alta calidad y ser competitivas en 
el actual contexto de mercados globales. El empleo de productos químicos es necesario para el 
control de las plagas. Sin embargo, presentan efectos secundarios indeseados; como la 
contaminación de suelos y aguas por mecanismos como drenaje, lixiviación y acumulación de 
sustancias fitosanitarias, produciendo un alto daño medioambiental e importantes perjuicios a 
la salud humana. Por este motivo, es imprescindible utilizar racionalmente los fitosanitarios con 
el objetivo de controlar la contaminación de suelos y aguas (acuíferos, ríos y entornos marinos 
entre otros) que potenciaría los efectos perniciosos de estas sustancias sobre el medio ambiente 
y la salud de las personas. El uso tan extendido de fitosanitarios en la actividad agrícola plantea 
la necesidad de reducir el impacto en ecosistemas naturales: suelos, acuíferos, ríos y entornos 
marinos. Para ello, el uso de modelos de predicción de toxicidad es una herramienta cada vez 
más utilizada que ayuda en la toma de decisiones. Se plantea aquí su utilización para minimizar 
la contaminación del medio ambiente y reducir así la incorporación de los agentes químicos a la 
cadena alimentaria. En este estudio, se ha analizado del impacto de agentes fitosanitarios en 
entornos medioambientales basado en el empleo de herramientas predictivas de inteligencia 
artificial. Los resultados obtenidos permiten determinar la toxicidad, minimizando los ensayos 
de laboratorio y experimentos en campo o con animales, que han sido tradicionalmente 
utilizados. La rapidez, confiabilidad y menor costo del uso de modelos de predicción de toxicidad 
permitirán superar los problemas éticos y legislativos actuales de determinados ensayos que 
involucran estos fitosanitarios. 
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2. PALABRAS CLAVE 
Contaminación, sostenibilidad, fitosanitarios; modelización; entornos marinos. 

3. INTRODUCCIÓN 
La actividad agrícola tiene gran importancia en la Unión Europea, especialmente en España 
donde hay una gran variedad de cultivos por su diversidad geográfica y climática. Debido a la 
exigencia de la globalización y para poder ser competitivos en los mercados actuales, se necesita 
garantizar unas producciones y unos rendimientos muy altos que favorezcan la competitividad 
de las propias explotaciones 1–3. Por ello, la agricultura actual necesita el empleo de productos 
químicos tales como fertilizantes y pesticidas necesarios en el control de las plagas, que permita 
obtener altos rendimientos y productos de alta calidad.  Esto genera efectos secundarios como 
la posible contaminación de suelos y aguas por acumulación de estos productos con 
consecuentes daños ambientales y perjuicio a la salud humana 4–6.  

La toxicidad causada por los plaguicidas, que afecta tanto a los ecosistemas como a la salud 
humana, es reconocida por las autoridades a nivel mundial, europeo y nacional 7–10. Por este 
motivo, en la Unión Europea se construyó un marco normativo que permite una 
comercialización regulada y segura. Por un lado, la DIRECTIVA 2009/128/CE11 y sus posteriores 
modificaciones, estableció un marco de actuación comunitaria para lograr un uso sostenible de 
los plaguicidas. La otra disposición legal de referencia importante sobre los productos 
fitosanitarios es el Reglamento (CE) nº 1107/200912 relativo a la comercialización de productos 
fitosanitarios y por el que se modifican las Directivas 79/117/CEE y 91/414/CEE del Consejo. Este 
reglamento establece el procedimiento y los requisitos para que las sustancias activas para ser 
aprobadas en la Unión Europea. 

Por ello, es imprescindible asegurar un uso adecuado de los fitosanitarios y controlar la 
acumulación y contaminación en el medio ambiente, para lo que es necesario el desarrollo de 
modelos de simulación que realicen predicciones de contaminación por el uso de los pesticidas, 
y ayuden en la toma de decisiones. Debido a que los residuos de plaguicidas pueden llegar al 
medio acuático a través de la escorrentía, la lixiviación y los retornos agrícolas, así como la 
absorción por parte de las plantas 13,14. La presencia de plaguicidas en el agua es el resultado del 
transporte de los campos agrícolas a los arroyos, ríos, estanques y lagos. Pero son muchos los 
factores que influyen en el transporte de un plaguicida en el medio ambiente, como las 
propiedades fisicoquímicas de la molécula, patrones de aplicación, propiedades del suelo y 
prácticas de manejo, topografía y condiciones climáticas. También puede suceder la 
contaminación de aguas superficiales a través de otros procesos, como los flujos a través de 
grietas del suelo, deriva de la pulverización y desecho directo de los lavados de los rociadores a 
los ríos o cursos de agua que, aunque esté prohibido sucede en ocasiones. Teniendo todo esto 
en cuenta, es cada vez más importante y necesario realizar una gestión adecuada y responsable 
de estos productos de uso agrícola para evitar la contaminación de las aguas y suelos, para lo 
que se ve necesario el diseño de herramientas de control y predicción del comportamiento de 
estos contaminantes. 
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La aplicación de la inteligencia artificial (IA) se está empleando para la determinación de las 
propiedades toxicológicas de los compuestos químicos en diferentes campos, experimentado 
un crecimiento exponencial en últimos años 15. Mediante el uso de Big Data e inteligencia 
artificial, la predicción de la toxicidad puede beneficiarse del aprendizaje automático. El 
desarrollo y uso de metodologías computacionales está en constante auge, con modelos 
diversos y confiables, favorecido con la entrada en escena de las metodologías computacionales 
basadas en Deep Learning (DL). El desarrollo de sistemas inteligentes permite reducir el número 
de análisis de laboratorio, reduciendo así los costes económicos y medioambientales al predecir 
el comportamiento de los contaminantes estudiados en el medio ambiente (Figura 1). 

Figura 1. Diagrama del modelo de predicción y aplicación de los sistemas inteligentes a la 
contaminación de suelos y aguas. 

Además de los ahorros monetarios, los sistemas inteligentes de predicción experta producen 
rápidamente datos de acumulación y contaminación, por lo que podemos estudiar el impacto 
de estos contaminantes usados en la actividad agrícola, permitiendo adoptar medidas de 
protección medioambientales de contaminación en suelos y aguas. No obstante, es importante 
verificar las predicciones basadas en modelos de IA, comparando sus resultados con datos 
experimentales. 

Los objetivos del trabajo son los siguientes: 

- Destacar la importancia de las herramientas de simulación en la contaminación de 
productos químicos. 

- Predicción del comportamiento de contaminantes en escenarios de contaminación en 
suelos, ríos y entornos marinos. 

- Reducción de los ensayos de laboratorio y experimentos en campo o con animales, que 
han sido tradicionalmente utilizados.  

- Rapidez, confiabilidad y menor costo del uso de modelos de predicción de toxicidad. 
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4. MATERIALES Y MÉTODOS 

4.1. PWC 
Existen infinidad de herramientas disponibles para el modelado numérico del transporte de 
pesticidas en suelos y aguas subterráneas.  Algunos de estos modelos utilizados en la literatura 
científica abordan el transporte y destino de sustancias químicas en Zonas No Saturadas (NSZ)16–

19. El objetivo de todos estos modelos es la simulación del transporte de pesticidas a través de 
la NSZ hasta llegar a los acuíferos. Adicionalmente, algunos de estos modelos proponen, 
medidas de control y corrección una vez el suelo o las aguas subterráneas han sido 
contaminadas. De modo que, se puede afirmar que el uso de estos modelos permite la 
predicción de la movilidad y la persistencia de los pesticidas, estableciendo los riesgos que 
conlleva su utilización en la salud o en el medio ambiente 20. 

En este trabajo se decidió utilizar el modelo PRZM5 (Pesticide Root Zone Model versión 5.08) 
incluido en Pesticide Water Calculator (PWC) debido a la ventaja que ofrece frente a otros 
modelos numéricos similares 20. 

PWC es una interfaz gráfica de usuario que estima las concentraciones de pesticidas en aguas 
superficiales y subterráneas que resultan a consecuencia de la aplicación de pesticidas en los 
cultivos. La calculadora permite el uso tanto del modelo PRZM5 como Variable Volume Water 
Model (VVWM) 21. 

PRZM5 es un modelo unidimensional y dinámico que se enfoca en el transporte de pesticidas en 
la zona no saturada del acuífero en una escala diaria y una dimensión vertical, dando como 
resultado principal la concentración de pesticida justo en la zona situada inmediatamente 
debajo de la raíz de la planta, es decir, debajo de la superficie freática 22. Por otro lado, VVWM 
permite simular el movimiento y degradación de los pesticidas que llegan a un volumen de agua 
superficial 20. 

PRZM5 es un software que simula el destino de los pesticidas en el medio ambiente utilizando 
variables como las características del clima, suelo, hidrología y cultivo. Los valores de salida se 
obtienen en términos de concentraciones diarias, medias y máximas de pesticidas, siguiendo los 
términos establecidos por la USEPA 23. 

El modelo integra elementos físicos, químicos y biológicos que ocurren durante el proceso de 
filtración del pesticida a lo largo del movimiento vertical del agua a través del suelo. Estos 
procesos son: 

- Crecimiento de cultivo 

- Irrigación 

- Precipitación y deshielo 

- Escorrentía 

- Interceptación de agua por la cubierta vegetal. 
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- Evaporación 

- Lixiviación 

- Erosión 

- Temperatura del suelo 

- Aplicación de producto y lavado foliar 

- Volatilización química 

De modo que, para simular el destino final del pesticida en estudio, que ha sido rociado en un 
cultivo concreto, y conocer las consiguientes concentraciones de este en las aguas subterráneas, 
PWC requiere cuatro categorías de parámetros de entrada 19: 

1) El modo y aplicación del pesticida y las características fisicoquímicas del mismo (por 
ejemplo, presión de vapor, solubilidad en agua y peso molecular). El modelo permite 
seleccionar la fecha de aplicación del pesticida y la masa aplicada. 

2) Características locales/regionales del clima, suelo, hidrología y fenológicas del cultivo. 

3) Datos relacionados con las dimensiones geométricas y características fisicoquímicas de 
los cuerpos de agua subterránea. Características limnológicas y dimensiones del cuerpo 
de agua receptor. 

4) Datos relacionados con el destino del contaminante y las características del transporte 
(por ejemplo, fotólisis, vida media del plaguicida en el suelo, degradación foliar e 
hidrólisis). Procesos de erosión y escorrentía de la zona en estudio. 

PRZM5 describe los procesos hidráulicos y químicos mediante las ecuaciones que se describen 
a continuación (1-4). El flujo de agua en una zona insaturada fue descrito mediante la ecuación 
124. 

∂𝜃

∂t
=

∂

∂z
൤𝐾(𝜃)

∂ℎ

∂t
൨     (1) 

donde: 

K(θ): conductividad hidráulica no saturada (cm/s) 

θ: contenido de agua del suelo 

h: altura hidráulica (m) 

z: coordenada vertical (m) 

t: tiempo (s) 

Los diferentes procesos fisicoquímicos que experimenta el pesticida en su paso a través de la 
zona no saturada se describen en las ecuaciones mostradas a continuación 2-4. En ellas se tienen 
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en cuenta las diferentes fases en las que se puede encontrar el pesticida, disuelto, adsorbido y 
gas25. 

𝐴Δ𝑧
∂(𝐶௪𝜃)

∂t
= 𝐽஽ − 𝐽௏ − 𝐽஽ௐ − 𝐽௎ + 𝐽ொோ + 𝐽஺௉௉ + 𝐽ிைி ± 𝐽்ோே (2) 

 

𝐴Δ𝑧
∂(𝐶ௌ𝜌ௌ)

∂t
= −𝐽஽ௌ − 𝐽ாோ       (3) 

𝐴Δ𝑧
∂൫𝐶௚𝑎൯

∂t
= −𝐽ீ஽ − 𝐽஽ீ        (4) 

donde: 

A: sección transversal de la columna de suelo (cm2) 

Δ𝑧: profundidad (cm) 

Cw: concentración de contaminantes disuelto en agua (g/cm3) 

Cs: concentración del contaminante es suelo (g/g) 

Cg: concentración del contaminante en la fase gaseosa (g/cm3) 

𝜃: contenido volumétrico de agua (volumen de agua intersticial/volumen total de la muestra) 

(cm3/cm3) 

a: contenido volumétrico de aire en el suelo (cm3/cm3) 

𝜌ௌ: densidad del suelo (g/cm3) 

t: tiempo (días) 

JD: flujo másico debido a la dispersión y difusión en la fase disuelta (g/día) 

JV: flujo másico por advección en la fase disuelta (g/día) 

JGD: flujo másico debido a la dispersión y difusión en fase gaseosa (g/día) 

JDW: flujo másico por degradación en fase disuelta (g/día) 

JDG: flujo másico debido a la degradación en fase gaseosa (g/día) 

JU: flujo másico de la fase disuelta debido a la absorción radicular (g/día) 

JQR: flujo másico de escorrentía (g/día) 

JAPP: flujo másico de la aplicación de plaguicidas al suelo (g/día) 
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JFOF: flujo másico proveniente de los cultivos al suelo (g/día) 

JDS: flujo másico debido a la degradación química del contaminante adsorbido (g/día) 

JER: flujo másico (pérdida) por disolución o erosión de sedimentos (g/día) 

JTRN: flujo másico debido a otras reacciones (g/día) 

Las ecuaciones de balance de materia aplicadas en PWC asumen que todas las sustancias 
presentes en el agua y los sedimentos están en condiciones termodinámicas de equilibrio19,26. 

PRZM5 calcula la escorrentía y la erosión mediante método del número de la curva del Servicio 
de Conservación de Recursos Nacionales27 y la Ecuación Universal de Pérdida del Suelo28, 
respectivamente.  

Los cálculos de escorrentía comienzan después de que se observa una cantidad mínima de 
precipitación. A medida que aumenta la precipitación, los volúmenes de escorrentía se acercan 
a los volúmenes de precipitación. Este sencillo método de estimación de escorrentía es 
apropiado para simulaciones de pesticidas20. 

Las concentraciones del plaguicida disuelto, adsorbido y en fase gaseosa en el suelo se calculan 
considerando los procesos de escorrentía superficial, erosión del suelo, degradación, 
volatilización, lavado de la superficie de la hoja, absorción de las plantas, filtración, dispersión y 
sorción20.  La ecuación de transporte vertical se resuelve utilizando un esquema de diferencias 
finitas23. 

En la construcción de archivos meteorológicos en un formato de archivo de entrada para poder 
ejecutar en PWC se utiliza el paquete R llamado PWCfilegenerator v0.1.0 19 diseñado para este 
fin y está disponible en el siguiente repositorio de GitHub: 
https://github.com/flor14/PWCfilegenerator. 

En la Figura 2, se puede ver un esquema de la configuración del modelo con los pasos necesarios 
para la modelización. 

 

Figura 2. Estructura del script PWC R. (Sinnathamby et al., 2020) 
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4.2. CONFIGURACIÓN DEL MODELO Y PARAMETRIZACIÓN 
Los productos químicos formulados se comercializan individualmente en cantidades exactas de 
ingredientes activos, tal y como se muestran en las etiquetas de los productos. La toxicidad 
aditiva supone un riesgo entre compuestos químicos en los que se pueden producir un aumento 
de la toxicidad debido a las sinergias de estos. En este estudio, se ha realizado un analidis de la 
interacción entre diferentes productos químicos seleccionando dos insecticidas ampliamente 
utilizados en una gran variedad de cultivos alimentarios y forrajeros terrestres, cultivos no 
alimentarios terrestres, cultivos alimentarios/no alimentarios de invernadero y sitios interiores 
y exteriores no agrícolas, como son el Dimetoato y Clorpirifos15 y determinando la toxicidad 
aditiva (suponiendo respuesta-adición) de la mezcla en comparación con cualquiera de los dos 
químicos por separado. En la Figura 3 y Figura 4 se puede ver la fórmula molecular del Dimetoato 
y Clorpirifos respectivamente. 
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Figura 3. Fórmula molecular del Dimetoato. (PubChem., 2022) 
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Figura 4. Fórmula molecular del Clorpirifos. (PubChem., 2022) 

 
Las propiedades fisicoquímicas de los insecticidas estudiados que se han utilizado en la 
simulación de este estudio se pueden ver a continuación en la Tabla 1: 

Tabla 1. Propiedades fisicoquímicas de los insecticidas estudiados. 

Parámetros Valores Clorpirifos Valores Dimetoato 
Fórmula química C9H11Cl3NO3PS C5H12NO3PS2 
Peso molecular 350.6 g/mol 229,26 g/mol 
Solubilidad del agua a 20 ºC 0.00476 mg/L 23.8 g/L 
Log Kow a 25ºC 4.7  0.86 

Fuente: PubChem, 2022 
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5. RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
Teniendo en cuenta los valores de ecotoxicidad de los compuestos químicos individuales, se 
realizó la simulación de la mezcla de Dimetoato y Clorpirifos. La ecotoxidad de los productos 
químicos de manera individual se puede ver en la Tabla 2: 

Tabla 2. Ecotoxicidad del Clorpirifos y Dimetoato 

Especie Valores Clorpirifos Valores Dimetoato 
Peces LC50(96 h) 0,002-0,010 mg/l (bluegill sunfish) 2.5 mg/L 
Daphnia EC50 (48 h) 1,7μg/l 30.2 mg/L 
Algae EC50 (72h) >0,4 mg/l (Selenastrum 

capricornutum) 
>100 mg/L (4d, 
Scenedesmus pannonicus) 

Aves LC50 (8 días) 180 mg/Kg (mallard duck) 41.7 mg/Kg (ánade real) 
Abejas LD50 (oral) 360 ng/abeja 0,15 μg/abeja 

Fuente: Aragro, 2022 

Se realizó la parametrización en el PWC con las propiedades fisicoquímicas de los compuestos 
químicos estudiados, con el fin de estudiar su impacto en el entorno medioambiental y su 
impacto en la contaminación en suelos, ríos y entornos marinos, en los casos que estos dos 
compuestos se presentarán de forma conjunta. Los resultados mostraron un incremento de la 
ecotoxicidad de los compuestos químicos de manera conjunta comparado con la presencia de 
cada compuesto de manera individualizada. 

En la Figura 5 se puede ver una representación de los porcentajes de mortalidad comparando 
los compuestos químicos de manera individual y cuando aparecen mezclados de forma 
conjunta. 

 

Figura 5. Representación gráfica de los porcentajes de mortalidad (2022) 
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Estos resultados demuestran la interacción de los compuestos químicos entre si donde se 
pueden observar sinergismos entre ellos y obtener productos resultantes más tóxicos que los 
compuestos químicos iniciales cuando se presentan de forma separada y su relevancia en la 
contaminación de suelos, ríos y entornos marinos. 

6. CONCLUSIONES 
El uso de fitosanitarios en la actividad agrícola es comúnmente extendido y la toxicidad causada 
por los plaguicidas afecta tanto a los ecosistemas como a la salud humana. Los productos 
químicos formulados se presentan de forma individualizada, pero pueden llegar a interaccionar 
entre ellos produciendo sinergismos o antagonismos como consecuencia de la presencia de una 
mezcla de los compuestos químicos en el ambiente o por realizar una mezcla de ellos para 
posteriormente realizar la aplicación. La toxicidad aditiva supone un riesgo entre compuestos 
químicos en los que se pueden producir un aumento de la toxicidad de los productos químicos 
debido a las sinergias de estos. Este estudio de simulación ha demostrado el efecto aditivo de 
dos compuestos químicos (clorpirifos y dimetoato) en el que se obtiene como resultado unos 
productos finales más tóxicos que los compuestos químicos iniciales cuando se presentan de 
forma separada y su relevancia en la contaminación de suelos, ríos y entornos marinos. Es 
necesario realizar más trabajos de simulación entre diferentes pesticidas y compuestos químicos 
para poder estudiar el comportamiento de los mismos y evitar los efectos nocivos de la mezcla. 
Así mismo, es de gran importancia verificar las predicciones basadas en modelos de IA, 
comparando sus resultados de las predicciones con los datos experimentales. 
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