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ABSTRACT

El modelo matematico desarrollado en este trabajo incluye los distintos procesos que deben ser
tenidos en cuenta a la hora de tratar el efluente de un reactor AnMBR. Estos procesos se
encuentran relacionados principalmente con la eliminacién biolégica de materia orgénica y en
particular con la eliminacion de sulfuro, que se encuentra presente en este tipo de efluentes
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debido a la actividad anaerobia. El modelo para la eliminacién biolédgica de materia organica
y nutrientes ha sido validado con los resultados obtenidos con otro paquete de software, mos-
trando diferencias minimas. El modelo para la eliminacién bioldgica de sulfuro ha sido calibrado
con datos experimentales y la sensibilidad de sus componentes ha sido estudiada mediante
el método de los coeficientes de regresion estandarizados tras realizar un analisis de Monte-
Carlo. Las velocidades de crecimiento de los microorganismos los pardmetros gobiernan la
sensibilidad de la mayor parte de los componentes del modelo.

Introduccion

El cambio de paradigma por el que se ha pasado de una
filosofia de gestion de residuos a una filosofia de gestion
de recursos ha hecho que las aguas residuales hayan
pasado de ser consideradas como un residuo con un
alto impacto medioambiental a ser concebidas como un
potente recurso con el que poder obtener fertilizantes
y efluentes de depuradora aptos para su reutilizacion
[1]. Debido a la escasez de fuentes naturales de
nitrégeno y fosforo, la recuperaciéon de nutrientes en
depuradoras estd adquiriendo cada vez mayor interés
e importancia frente a los tratamientos enfocados a su
eliminacién. De este modo, al propdsito inicial de la
eliminacion de los contaminantes presentes en un agua
residual se le afiade el incremento de la sostenibilidad
global de las depuradoras mediante la mejora de la
eficiencia energética y la recuperacion de recursos [2].
Los tratamientos anaerobios presentan un conjunto
de ventajas con respecto a los tratamientos aerobios
convencionales (Figura 1), constituyendo asi una inter-
esante opcion que ha conseguido captar la atencion de la
comunidad cientifica [3,4]. Frente a los tratamientos
aerobios, los tratamientos anaerobios conllevan un
menor consumo de energia, son capaces de generar
biogds y suponen una produccion de fango del orden

de 10 veces menos. La reducida produccién de fangos se
debe al bajo rendimiento caracteristico de los microor-
ganismos anaerobios, de manera que la cantidad de
biomasa producida en relacién a la cantidad de sustrato
consumido es menor que el rendimiento propio de los
microorganismos aerobios [5].

Las aplicaciones mas comunes de los tratamientos anae-
robios son la digestion del fango y el tratamiento de aguas
residuales industriales, existiendo en ambos casos una
elevada carga orgdnica a tratar. Sin embargo, la
aplicacién de este tipo de tratamientos se ha extendido
a la linea de aguas de algunas depuradoras urbanas, prin-
cipalmente en paises de clima tropical o subtropical como
Brasil y la India [6]. La alta influencia de la temperatura del
agua residual sobre los procesos anaerobios hace que las
condiciones climdticas de estos paises sean ideales para su
aplicacion sobre la linea de aguas. Para temperaturas infer-
iores a 20°C, la actividad de los microorganismos anaero-
bios se ve muy reducida [7] y es necesaria la aplicacion de
calor para conseguir una temperatura adecuada, lo que
puede conseguirse mediante la combustion del biogas
generado en los procesos a anaerobios.

Los Biorreactores Anaerobios de Membranas (AnMBR)
representan una de las tecnologias mas prometedoras a la
hora de aplicar un tratamiento anaerobio sobre la linea de
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aguas de una depuradora [4]. Con este tipo de reactores es
posible obtener una produccién de fango hasta un 90%
inferior a la propia de un tratamiento convencional, y si las
condiciones de operacién permiten que el fango llegue
a estabilizarse en el propio reactor no seria necesario
digerir el fango en una etapa posterior [5]. La principal
ventaja de los reactores AnMBR es que permiten desaco-
plar adecuadamente el tiempo de retencion celular del
tiempo de retenciéon hidraulico, quedando el tiempo de
retencion celular controlado por la purga del fango desde
el propio reactor realizada durante la fase de operacién.
Las caracteristicas quimicas propias de los efluentes de
los reactores AnMBR hacen que en muchos casos no
puedan ser vertidos o reutilizados, siendo por tanto nece-
sario aplicar un tratamiento posterior. Este tipo de
efluentes presenta una alta concentracién de nutrientes
(NH,*, PO,>"), una concentraciéon de écidos grasos
volatiles y metano disuelto moderada y wuna
concentracion elevada de sulfuro [3]. Los motivos que
hacen necesaria la aplicacién de un tratamiento posterior
son: (i) los limites de vertido fijados en la legislacion para
el nitrégeno y el fosforo, (ii) la presencia de sulfuro puede
provocar malos olores, la corrosién de los equipos
mecanicos e incluso la inhibicién de los procesos
bioldgicos, y (iii) las emisiones de metano hacia la
atmosfera. La gran mayoria de los esfuerzos llevados
a cabo en el post-tratamiento de los efluentes anaerobios
ha puesto su centro de atencién en la eliminacion
bioldgica de materia organica y nutrientes por separado,
y por tanto se torna necesario plantear otros esquemas de
tratamiento que tengan en cuenta la totalidad de las
caracteristicas quimicas propias de este tipo de efluentes.
La modelizacion matematica de los procesos fisicos,
quimicos y biolégicos involucrados en los tratamientos
de aguas residuales representa una potente herramienta
con la que es posible comprender el comportamiento del
sistema y diseflar esquemas de tratamiento eficaces
y adecuados al agua residual a tratar. El objetivo de este
trabajo ha consistido en desarrollar un modelo matematico
para el post-tratamiento de un efluente anaerobio que
tenga en cuenta todos los procesos relacionados con los
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Figura 1. Ventajas de los procesos anaerobios frente a los procesos aerobios (adaptado de Henze et al. [12]).

contaminantes presentes en el agua a la salida de un reactor
AnMBR.

Metodologia
Desarrollo del modelo matemdtico

El desarrollo del modelo matematico se realizé teniendo
en cuenta las caracteristicas fisico-quimicas propias de
un efluente anaerobio. Asi, los procesos contemplados
en el modelo fueron los siguientes:

(1) Eliminacion biologica de materia orgdnica
y nutrientes: se tomo6 como referencia el modelo
de Barat et al. [8]; concretamente los procesos
relacionados con el metabolismo de los microorga-
nismos heterétrofos, los microorganismos amonio-
oxidantes, los microorganismos nitrito-oxidantes
y los microorganismos PAO (polyphosphate-
accumulating organisms).

(2) Oxidacion biolégica del sulfuro: se encuentra rela-
cionada con el metabolismo de los microorganis-
mos sulfuro-oxidantes y los microorganismos
autdtrofos desnitrificantes. Se tomé como referen-
cia el modelo de Mora et al. [9] para los microor-
ganismos sulfuro-oxidantes y los modelos de Mora
et al. [10,11] para los microorganismos autotrofos
desnitrificantes. Para ambos tipos de microorganis-
mos se adaptaron las ecuaciones originales
siguiendo los estandares del modelo ASM1 [12].

(3) Eliminacion biolégica de metano: en el metabolismo
de los microorganismos metanotréficos el metano
es usado como fuente de carbono y de energia. Se
consideraron los procesos relacionados con los
microorganismos DAMO (denitrifying anaerobic
methane oxidation), que emplean nitrito y nitrato
como aceptores de electrones. En este caso se tomé
como referencia el modelo de Chen et al. [13].

(4) Oxidacién quimica del sulfuro: para la via
quimica de eliminacién del sulfuro se toméd
como referencia el modelo de Nielsen et al. [14].



(5) Desabsorcion de gases: estos procesos estin regi-
dos por la ley de Henry que gobierna el flujo de
gases entre la fase liquida y la fase gaseosa y que
por tanto constituyen una componente indispen-
sable en el modelo. Aqui se tomd como referencia
el modelo de Barat et al. [8].

El conjunto de procesos indicados anteriormente
permitié definir una matriz estequiométrica y un con-
junto de expresiones cinéticas siguiendo los estandares
ampliamente empleados en el ambito del tratamiento de
aguas residuales del modelo ASM1 [12].

Implementacion del modelo matemadtico

La implementacién del modelo matematico se llevod
a cabo aplicando un balance de materia a cada uno de
sus componentes. Para el caso de un Reactor Continuo
de Tanque Agitado (RCTA), el balance de materia
vendria dado por la ecuacion (1):

Q-G
_T“I‘Zﬁi.j'rj (1)
=1

dG Q-Ci.
dt VvV

donde C; es la concentracion del componente i en el
reactor, C;_. es la concentracion del componente i a la
entrada del reactor, Q es el caudal de entrada y de salida del
reactor en m’/d, V es el volumen del reactor en m’, ¥ es
el coeficiente estequiométrico del componente i en el pro-
ceso j, 1j es la expresion cinética del proceso j y n es el
numero de procesos definidos en el modelo matematico.
En el caso de un Reactor Secuencial (SBR) la ecuacion (1) se
reduciria al tltimo término debido a la ausencia de entra-
das y salidas.

El modelo fue implementado en los paquetes de soft-
ware Excel y MatLab, y se realizé para aquellos procesos
que pudieron ser calibrados con datos experimentales
o validados con los calculos realizados por el paquete de
software DESASS (Design and Simulation of Acitvated
Sludge Systems [15]). En DESASS se encuentran imple-
mentado el modelo de Barat et al. [8] y es un entorno de
disefio y simulacién la operacién de una depuradora de
aguas residuales con el que es posible investigar los proce-
sos de eliminacion de materia organica y nutrientes con un
enfoque de entrenamiento de personal técnico y de estu-
diantes. Asi, el modelo fue calibrado ajustando su respuesta
a los datos experimentales disponibles mediante un pro-
ceso semi-automdtico en el que se han variado manual-
mente los valores de los parametros hasta conseguir un
buen ajuste, y en aquellos casos en los que no se disponia
de resultados experimentales su respuesta se compar6 con
la de paquete de software DESASS, validando de este modo
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el modelo. Por ello la implementacion del modelo se ha
visto reducida a los siguientes puntos:

e Eliminacion  biologica de materia  orgdnica
y nutrientes: los resultados del modelo aqui desarrol-
lado se compararon a modo de validacion con los del
paquete de software DESASS.

o Oxidacion bioldgica del sulfuro: a partir de los datos
experimentales presentados en Mora et al. [9] se
calibraron un total de 10 pardmetros cinéticos del
modelo para los microorganismos  sulfuro-
oxidantes; con los datos experimentales de Mora
etal. [10,11] se calibraron 14 parametros relacionados
con el comportamiento de los microorganismos
autdtrofos desnitrificantes.

Andlisis de sensibilidad

El andlisis de sensibilidad del modelo se llevo a cabo para
los procesos asociados a los microorganismos sulfuro-
oxidantes y los microorganismos autétrofos desnitrifi-
cantes empleando el paquete de software MatLab. Con
ello fue posible estudiar en detalle la incertidumbre de las
salidas del modelo y cuantificar su dependencia con
respecto a los parametros sujetos a calibracion. Se planted
un andlisis de la varianza siguiendo la especificaciones de
Sin et al. [16]. La varianza de las salidas fue de este modo
descompuesta en tantas partes como parametros fueron
escogidos para la calibracién., Se trata, por lo tanto, de un
andlisis de sensibilidad global, y éste se realizd en dos pasos:
en primer lugar un anélisis de Monte-Carlo y en segundo
lugar se aplicé el denominado ‘método de los coeficientes
de regresion estandarizados’.

Andlisis de Monte-Carlo

Para cada uno de los pardmetros seleccionados para el
proceso de calibracidn se defini6 un intervalo de valores
del £20 % en torno al valor calibrado, y con el conjunto
de todos los intervalos se defini6 un espacio paramétrico
sobre el que se extrajeron un conjunto de 500 muestras
aleatorias aplicando la técnica del Hipercubo Latino.
Con esto se obtuvo una matriz de muestreo ®[AQ] de
orden m x n, donde m es el numero de muestras alea-
torias y n es el numero de parametros escogidos.
A partir de la matriz © fue posible realizar un conjunto
de m simulaciones con el modelo para posteriormente
estudiar tanto la dependencia entre los componentes
y los parametros del modelo como la incertidumbre
asociada a cada componente de manera visual mediante
lo que se denomina ‘gréficos de espagueti’.
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Método de los coeficientes de regresion
estandarizados

A partir de las m simulaciones llevadas a cabo se obtuvo el
valor medio de la serie temporal de salida de cada compo-
nente. Al conjunto de m valores medios de cada compo-
nente se aplicd un andlisis de regresion lineal multiple con
el que fue posible obtener los coeficientes de regresion de
cada parametro escogido para la calibracién. La ecuacion
(2) muestra la ecuacion de regresion para el componente i.

Yi,est =a+ Z bi-,j ’ e] (2)
j=1

donde 8; es el pardmetro j-ésimo, b;; el coeficiente de
regresion correspondiente al pardmetro j-ésimo, a; el
intercepto e y,., €l valor estimado del componente
i. A partir de los coeficientes de regresién es posible
obtener los coeficientes de regresion estandarizados,
BM, aplicando la ecuacién (3):

Op

B = 0—; b 3)

donde op, es la desviacion estdndar de los valores
muestreados para el pardmetro 6; y oy es la desviacion
estandar de los valores medios de los perfiles temporales
obtenidos durante el andlisis de Monte-Carlo para el
componente i. Los coeficientes Bi’j pueden presentar

valores entre —1 y 1, y su interpretacion es la siguiente:

* Un mayor valor absoluto de B;; implica una mayor
sensibilidad del componente i al pardmetro 6.

* Un valor negativo de B, ; conlleva una disminucién
de la concentracion del componente i al aumentar
el valor del pardmetro 6;, mientras que un valor
positivo es indicativo de un aumento de la
concentracion del componente i al aumentar el
valor del pardmetro 6;.

* Valores de f;; proximos a cero se corresponden
con una baja sensibilidad del componente i al
pardmetro 6.

El ajuste de regresion lineal multiple debe ser lo

suficientemente lineal como para que los coeficientes
B;; puedan ser considerados como buenas medidas de

la sensibilidad de los componentes del modelo a los
pardmetros seleccionados, estableciéndose para ello un
umbral de R? = 0.7 [16].

Resultados y discusion
Estequiometria y cinéticas

El desarrollo del modelo matematico ha conducido a la
definiciéon de una matriz estequiométrica y las expre-
siones cinéticas correspondientes a cada proceso, dando
lugar a un total de 30 componentes y 47 procesos:

(1) Eliminacién bioldgica de materia organica
y nutrientes: 24 procesos

(2) Oxidacidén bioldgica del sulfuro: 12 procesos

(3) Eliminacién biolégica de metano: 4 procesos

(4) Oxidacién quimica del sulfuro: 1 proceso

(5) Desabsorcion de gases: 6 procesos

Dado el gran volumen de datos recogidos en la matriz
estequiométrica, asi como el conjunto de las 47 expresiones
cinéticas, se ha optado por presentar unicamente la
estequiometria y las cinéticas de los procesos asociados
a la oxidacion bioldgica del sulfuro, siendo estas precisa-
mente las ecuaciones empleadas durante el proceso de
calibracioén.

Microorganismos sulfuro-oxidantes

Los microorganismos sulfuro-oxidantes pueden emplear
tres vias de crecimiento dependiendo de si se emplea
sulfuro, azufre elemental acumulado intracelularmente
o tiosulfato como dador de electrones. El aceptor de elec-
trones en todas estas vias de crecimiento es el oxigeno, que
al tratarse de un gas estd sujeto a desabsorcion de acuerdo
con la ley de Henry. Por lo tanto, el modelo para los
microorganismos sulfuro-oxidantes comprende un total
de cinco procesos. La Tabla 1 recoge la estequiometria
correspondiente a estos procesos, siendo Sp, la
concentracion de oxigeno, Ss; la concentracion de sulfuro,
Stsla concentracién de tiosulfato, Sgo4 la concentracion de
sulfato, Xg, la concentracion de azufre elemental acumu-
lado intracelularmente y Xsop la concentracién de micro-
organismos sulfuro-oxidantes. Ysop,1, Ysos2 € Ysop,3 son

Tabla 1. Estequiometria de los procesos asociados a los microorganismos sulfuro-oxidantes.

Componentes — So2 Ss> Sts Ssos Xso Xsos
Procesos | (mg 0,/1) (mg S/I) (mg S/1) (mg S/1) (mg S/1) (mg DQO/I)
Crec. XSOB - 552 1-1/2'1/Y503’1 _1/YSOB,1 - - 1/YSOB,1 1
Crec. XSOB - XSO 1_3/2'1/YSOB,2 - - 1/YSOB,2 _1/YSOB,2

Crec. Xsog - Sts 1-1/Ys08,3 - AL 1/Y¥so,3 - 1

Ox. quimica Ss; -3/2 -1 1/2 1/2 - -

Desabsorcion de So; -1 -




los rendimientos de los microorganismos sulfuro-
oxidantes en los tres procesos de crecimiento, con valores
de 0.08 mg DQO/mg S, 0.285 mg DQO/mg Sy 0.1775 mg
DQO/mg S, respectivamente. Se trata de rendimientos
bajos en comparacion al rendimiento propio de los micro-
organismos heterdtrofos [8], y por tanto la produccién de
fangos en una depuradora relacionada con estas tres vias
de crecimiento seria reducida. Las ecuaciones (4) a (8)
recogen las expresiones cinéticas de los cinco procesos
anteriores:

dXsoB _ S,z Se
dt Hsos ko2 + S0z ksy + Ss2
Xs0/XsoB )a>
- (2sos )Yy 4)
( ([XSO/ X508 max S8
dXsog ey - So2 Kis> . Xs0/XsoB
dt OB ko2 + S0z kisz + Ss2 kso + Xso/Xsop
_ Xs0/XsoB e -
Xso0/Xsos + Sts S0B * so
(5)
dXsos e - So2 kisa ~ Srs
dt SOB Koy + S0z kisy + Ss2 ks + Sts
TS
s X508 ' N} (6)
% ~+ Stg s
ds
0 = Kox - S0° (7)
ds «
d(zz = Kra02 - (Soz - 502) (8)

donde pyp (d7') es la velocidad de crecimiento de los
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es la velocidad de oxidacion quimica del sulfuro,  es el
orden de reaccién del sulfuro en el proceso de oxidacion
quimica del sulfuro, Ky, 02 (d7Y) es el coeficiente de trans-
ferencia del oxigeno y S, (mg O,/1) es la concentracién de
oxigeno en saturacion. Los 10 pardmetros cinéticos de las
ecuaciones (4) a (6) fueron calibrados. Los parametros
presentes en las ecuaciones (7) y (8) han sido tomados de
Mora et al. [9]

Microorganismos autétrofos desnitrificantes

En este caso existe un total de seis vias de crecimiento,
actuando como dadores de electrones el sulfuro, el azufre
elemental extracelular y el tiosulfato, y como aceptores de
electrones el nitrito y el nitrato. El modelo para los micro-
organismos autétrofos desnitrificantes, en consecuencia, se
compone de seis procesos. La estequiometria queda reco-
gida en la Tabla 2, siendo Syo, la concentracion de nitrito,
Snoz la concentracion de nitrato, Sgy la concentraciéon de
azufre elemental extracelular y Xp la concentracion de
microorganismos autétrofos desnitrificantes.  Yapi 1
Yapi1.2 Yap1s Yapie Yapzi € Yapa o sonlos rendimientos
de los microorganismos autdtrofos desnitrificantes en los
seis procesos de crecimiento, y sus valores son 0.065 mg
DQO/mg S, 0.4 mg DQO/mg S, 0.06 mg DQO/mg S,
0.17 mg DQO/mg S, 0.3425 mg DQO/mg S y 0.2225 mg
DQO/mg S, respectivamente. Al igual que ocurria con los
microorganismos sulfuro-oxidantes, los rendimientos son
menores que los rendimientos propios de los microorga-
nismos heterotrofos, siendo esperable una produccion de
fangos reducida. Las ecuaciones (9) a (14) se corresponden
con las seis expresiones cinéticas de dichas vias de
crecimiento:

microorganismos sulfuro oxidantes, ng, y nyg son factores dXap _ Mab  MADLd - kioo Sno3
de correccion energéticos para los procesos de crecimiento dt S " ko2 _|S_ S0z kos,1 + Snos
empleando azufre elemental acumulado intracelularmente . NO3 T 2 Xup 9)
y tiosulfato, respectivamente, ko, (mg O,/1), ks, (mg S/1), Snos + S0z ks2 + Ss2
kgo (mg S/mg DQO) y kys (mg S/1) son las constantes de d K s
semisaturacion del oxigeno, del sulfuro, del azufre elemen- Xap _ MaD - Mapi s - 02| NO3
tal acumulado intracelularmente y del tiosulfato, respecti- dt S * kio —il; So2 kNO3§ + Snos
vamente, [Xso/Xsop| . (Mg S/mg DQO) expresa ) NO3 ) is2 | 80
el méximo contenido de azufre elemental que se puede Sngs +Snoz2 Kisz + 82 kso + Ss0
. 0
acumular intracelularmente, a es un exponente, k;gs, . ﬁ - XaD (10)
(mg S/1) es la constante de inhibicion del sulfuro, ko d™h S0 s
Tabla 2. Estequiometria de los procesos asociados a los microorganismos autdtrofos desnitrificantes.
Componentes — Sno2 Sno3 Ssa Sso Sts Sso4 Xap
Procesos | (mg N/I) (mg N/I) (mg S/I) (mg S/I) (mg S/I) (mg S/I) (mg DQO/I)
Crec. XAD - 527 - NO37 - 28/80(1‘1/21/YAD1'1) _1/YAD1,1 1/YAD1,1 - - 1
Crec. XAD -S°- NO37 - 28/80(1-3/21/YAD1,2) - _1/YAD‘|,2 - 1/YAD1,2 1
Crec. Xpp - $% - NO,~ 28/48-(1-1/2:1/Yap1 3) - =1/ Yap1,3 1Yap13 - - 1
Crec. Xap - S°- NO,~ 28/48-(1-3/21/Y pp1.4) - - =1/ np1,4 - 1Yap14 1
Crec. XAD - STS - NO37 -14/16(1 '1/YAD2,1) 14/16(1 '1/YAD2,1) - - _1/YAD2,1 1/YAD2,1 1
Crec. XAD - STS - NOzi 28/48'(1-1/YAD2’2) - - - _1/YAD2,2 1/YAD2,2 1
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dXap N ' kioz ' Sno2
dt AD - TIADL3 ks 4+ S0z knozia + Snoz
Sno2 Ssa
. ) X 11
Snos + Snoz2 ksp + S5 P (11)
dXap s ki Snoz2
dt AD AP Tki0s 4+ S0z knoz + Snoz
~ Sno2 kip  Sg
Snos + Snoz kiso 4+ Ss2 - kso + Sso
S0
— X 12
Sso + St P (12)
dXap T ~ kim Snos
dt ADHADZL ki0y 4+ S0z knos2 + Snos
~__ Snos ~ kip  Srg
SNOS3 + Snoz kisz + Ss2 krs + Sts
TS
[P LI °¢ 13
Sso +Srs P (13)
dXap — . kioz ‘ Sno2
dt AD TIAD2Z k) + Son knoza2 + Snoz
~ Sno  kip  Srg
Snos + Snoz Kisz 4+ Ss2 - ks 4 St
TS
— X 14
Sso+Srs P (14)

donde y,, (d7Y) es la velocidad de crecimiento de los
microorganismos sulfuro oxidantes, n,p;, ;> Napia

Nap1,3> Nabia Napzi Y Mapzp SON los factores de
correccion energéticos para los seis vias de crecimiento,
knosi (mg N/I) y knozi son las constantes de
semisaturacién del nitrato y del nitrito, respectivamente,
en los procesos empleando sulfuro y azufre elemental
extracelular, kxos > (mg N/1) y knoz,2 son las constantes
de semisaturacion del nitrato y del nitrito, respectiva-
mente, en las vias de crecimiento empleando tiosulfato,
ks, (mg S/1), kg (mg S/mg DQO) y krs (mg S/1) son las
constantes de semisaturacion del sulfuro, del azufre

elemental extracelular y del tiosulfato, respectivamente,
vy kis> (mg S/1) es la constante de inhibicién del sulfuro.
Se calibraron los 14 pardmetros cinéticos de las ecua-
ciones (9) a (14).

Implementacion del modelo para la eliminacion
biologica de materia orgdnica y nutrientes

La validacién del modelo se realiz6 para los procesos de
eliminacion bioldgica de materia orgdnica y nutrientes
empleando el paquete de software MatLab para imple-
mentar el modelo y comparando los resultados obtenidos
con los del paquete de software DESASS. El modelo fue
aplicado en un esquema de tratamiento A*/O (Figura 2)
para un agua residual con las caracteristicas fisico-
quimicas recogidas en la Tabla 3, donde Q (m>/d) es el
caudal, T (°C) la temperatura, S, (mg DQO/I) la
concentraciéon de é4cido acético, S (mg DQO/I) la
concentracion del resto de compuestos organicos solubles
biodegradables, Sxy4 (mg N/1I) la concentracion de amo-
nio, Spos (mg P/1) la concentraciéon de fésforo y Xg (mg
DQO/1) la concentracién de compuestos organicos parti-
culados biodegradables. La Tabla 4 recoge los pardametros
de operacion del esquema de tratamiento y el volumen de
cada uno de los reactores, siendo 6. (d) el tiempo de
retencion celular, r;,, el factor de recirculacion entre el
reactor aerobio y el reactor andxico, Vnaerobio (m?),
Vanoxico (M) Y Vaerobio (m?) son los volumenes de los
reactores

Y Soz-aer (Mg O,/1) es la concentracion de oxigeno sumi-
nistrada por las soplantes en el reactor aerobio.

La Tabla 5 recoge los resultados para las concentra-
ciones de los componentes solubles del modelo a la
salida del esquema de tratamiento. La incorporacién
de un decantador posterior al tratamiento biolégico ha
hecho que la presencia de componentes particulados en
el efluente del sistema sea muy reducida y que pueda

Qrint = rint'Q

Anaerobio Anoxico

Aerobio

RCTA RCTA

RCTA Decantador

Qrf =, rf'Q

Figura 2. Esquema A?/O del caso practico implementado en MatLab y DESASS.



Tabla 3. Caracteristicas fisico quimicas del agua residual a tratar.

RIBAGUA (&) 7

Q T Sh e S Seos Xs
Parametro (m*d) (°Q) (mg DQO/I) (mg DQO/I) (mg N/I) (mg P/1) (mg DQO/I)
Valor 10000 20 100 20 50 7 100

Tabla 4. Pardmetros de operacion de la planta y volimenes de
los reactores.

& m Vanaerobio Vanéxico Vaerobio SOZ—aer
Parémetro  (d) - (m?) (m?) (m®) (mg O,/1)
Valor 10 2 500 2000 2500 2

Tabla 5. Concentraciones de los componentes solubles en el
efluente de la planta.

Sa Sr SnHa Snoz Snos Spos
Componente (mg DQO/I) (mg DQO/I) (mg N/I) (mg N/l) (mg N/I) (mg P/I)
MatLab 0.079 0.582 0.901 3954 11607  4.860
DESASS 0.072 0.569 0.861 3919 11689  4.824
Diferencia (%) 9.987 2.155 4.633 0884  —0.701  0.749

considerarse practicamente nula. Las concentraciones
de nitrito y nitrato en la salida se debe a los procesos
metabdlicos propios de los microorganismos amonio-
oxidantes y nitrito-oxidantes. Se ha expresado la difer-
encia porcentual entre las concentraciones obtenidas
con ambos paquetes de software tomando como refer-
encia los resultados obtenidos con DESASS. Las difer-
encias son minimas y pueden deberse a que en DESASS se
encuentra implementados los procesos de desabsorcion de
gases, mientras que en la implementacion en MatLab no ha
sido asi por dos motivos: (i) su influencia es minima en
comparacion con la actividad bioldgica que tiene lugar en
los reactores; y (ii) el coeficiente de transferencia K, (d™
no presenta un valor constante que se haya podido obtener
de una referencia bibliografica puesto que depende de la
superficie de contacto entre la fase liquida y la fase gaseosa
y de la agitacién en el reactor.

Implementacion del modelo para la oxidacién
biologica del sulfuro

Microorganismos sulfuro-oxidantes

La calibracién del modelo para los microorganismos sul-
furo-oxidantes se realizé con los datos experimentales
presentados en Mora et al. [9], que fueron obtenidos en
un ensayo con un reactor SBR. Durante el ensayo las
concentraciones de carbono inorganico y nutrientes
fueron suficientes para que el crecimiento de los micro-
organismos no se viera limitado, y se monitorearon las
concentraciones de sulfuro, tiosulfato y sulfato bajo un
pH =7 y una temperatura de 25°C. Los valores calibrados
de los 10 parametros cinéticos se recogen en la Tabla 6,
y en la Figura 3 se muestran las concentraciones de los

Tabla 6. Valores de los pardmetros cinéticos calibrados para los
microorganismos sulfuro-oxidantes.

Parametro Valor Unidades
Msos 7.5 d”’
k02 0.146 mg 02/|
ks> 1 mg S/
[XSO/XSOB]maX 0.141 mg S/mg DQO
a 1.71 -

ki52 0.25 mg S/
ksg 0.1 mg S/
Nso 0.07 -

krs 0.1 mg S/
Nso 0.08 -

componentes Sg,, Xso, Sts Y Ssos @ lo largo del ensayo
calculadas con el modelo junto con las determinadas
experimentalmente. El proceso de calibracién ha arrojado
un buen ajuste a los datos experimentales, aunque los
resultados para el componente Xso no han podido ser
ajustados dado que en Mora et al. [9] no se midié su
concentracion a lo largo del experimento.

Microorganismos autétrofos desnitrificantes

Los resultados experimentales de los tres ensayos para
este tipo de microorganismos [10,11] se realizaron bajo
un pH = 7.5 y una temperatura de 30°C con unas con-
centraciones de carbono inorganico y nutrientes sufi-
cientes. El primer ensayo se hizo empleando como
aceptor de electrones nitrato y se midieron las concen-
traciones de sulfuro, sulfato y nitrato a lo largo del experi-
mento. En el segundo se empledé como aceptor de
electrones nitrito y se monitorearon las concentraciones
de sulfuro, sulfato y nitrito. En el ultimo ensayo tanto el
nitrato como el nitrito se emplearon como aceptores de
electrones, siendo el tiosulfato el dador de electrones. En
este caso se realizé un monitoreo de las concentraciones
de tiosulfato, sulfato, nitrato y nitrito. La Tabla 7 recoge
los valores de la calibracién de los 14 pardmetros cinéticos
y en la Figura 4 se muestran las concentraciones de los
distintos componentes modeladas y experimentales,
teniéndose de nuevo un ajuste satisfactorio.

Andlisis de sensibilidad

Andlisis de Monte-Carlo

La extraccion de las 500 muestras aleatorias se realizd
sobre el espacio paramétrico definido por el conjunto de
intervalos de los pardmetros de la calibracién de los
microorganismos sulfuro-oxidantes y los microorganis-

mos autotrofos desnitrificantes una vez fueron



8 P. YESTE Y R. BARAT

S 50 [
o 45 O Sulfuro observado
LE, A Tiosulfato observado i
o 40 < Sulfato observado
J - 65
sz BB e, =
B 30 ................................ ] 60 a
o NS 2
24 T - 55 £
3 20 I ;
i e ——— Sulfuro - Modelo 0
= ——— Tiosulfato - Modelo L 45
710 —— Sulfato - Modelo
g S Azufre elemental - Modelo [ 49
8 ; N : A 35

0 20 40 60 80

t (min)

Figura 3. Calibracién del modelo de los microorganismos sulfuro-oxidantes con los datos de Mora et al. [9] para el ensayo llevado a cabo.

Tabla 7. Valores de los pardmetros cinéticos calibrados para los
microorganismos autétrofos desnitrificantes.

Parametro Valor Unidades Parametro Valor Unidades
Uap - Naprn  1.625 d’ knos.2 0.79 mg N/I
Uap - Napra  5.943 d’ kno2.1 1.109 mg N/I
Hap -Maprs  1.311 d’ kno2.2 1.856  mg N/I
Wap “Mapra 1205 d™’ ks 1948  mg S/l
Uap - Napzi 1.9 d’ kisa 3437 mg S/I
Uap - Nappa 0.7 d’ kso 0.789 mg S/I
kNogj 0.79 mg N/I kTS 16.1 mg S/

calibrados. En la Figura 5 se muestran los resultados de
las 500 simulaciones del analisis de Monte-Carlo corre-
spondientes al sulfuro en el ensayo de los microorga-
nismos sulfuro-oxidantes y los correspondientes a la
concentraciéon de microorganismos sulfuro-oxidantes
en el mismo ensayo. En la Figura 5 se recogen igual-
mente los perfiles obtenidos con la calibraciéon del
modelo.

Meétodo de los coeficientes de regresién
estandarizados

La Tabla 8 recoge los valores de los coeficientes de
regresion estandarizados para el modelo correspon-
diente a los microorganismos sulfuro-oxidantes, resal-
tando en negrita los dos pardmetros a los que cada
componente es mas sensible. Unicamente se han obte-
nido valores de R* < 0.7 para el componente Xg, de
modo que los coeficientes p no representarian en este
caso buenas medidas de la sensibilidad a los pardmetros
de la calibracion. Los pardmetros psop ¥ [Xso/Xsop]max
dominan la sensibilidad de la mayor parte de los com-
ponentes, siendo su interpretacion la siguiente:

® usop presenta un efecto positivo para los compo-
nentes Ssos ¥ Xsop, por lo que cuanto mayor sea la

velocidad de crecimiento de los microorganismos
mayor sera la concentracién de sulfato y la
concentracion de los microorganismos. El efecto
negativo de este parametro se produce sobre los
componentes So, ¥ Sts, de manera que una mayor
velocidad de crecimiento trae consigo un consumo
de oxigeno superior y un mayor consumo de
tiosulfato.

o El ratio [Xso/Xsoplmax presenta un efecto positivo
para los componentes Ssos ¥ Xsop, de manera que
un mayor valor de este ratio da lugar a una
produccion de sulfato superior en la via de creci-
miento en la que se emplea el componente Xg,. El
efecto negativo de este pardmetro se da para los com-
ponentes Ss, ¥ Sts. Una mayor acumulacién de azufre
elemental conlleva una mayor oxidacién de sulfuro,
disminuyendo asi su concentracion, y al haber menos
sulfuro disponible para ser oxidado por via quimica la
produccion de tiosulfato también se ve reducida.

Para el caso de los microorganismos autétrofos desni-
trificantes la sensibilidad de la mayor parte de los compo-
nentes viene dada por las velocidades de crecimiento en las
distintas vias, pero debido al volumen de informacién que
suponen los resultados del andlisis de sensibilidad de los
tres ensayos se ha optado por no mostrar los valores de los
coeficientes de regresion. En cualquier caso, la
interpretacion es andloga a la del caso anterior.

Conclusiones

Las diferencias obtenidas con respecto a DESASS a la
hora de validar el modelo de eliminacién bioldgica de
materia organica y nutrientes han sido minimas. Asi, el
modelo puede emplearse en el disefio de depuradoras de
fangos activados de manera que cumplan con los limites
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Figura 4. Calibracién del modelo de los microorganismos autétrofos desnitrificantes con los datos de Mora et al. [10] y Mora et al. [11]

para los tres ensayos llevados a cabo.
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Figura 5. Graficos de espagueti para la concentracién de sulfuro (izquierda) y para la concentracion de microorganismos sulfuro-

oxidantes (derecha) en el ensayo correspondiente a los microorganismos sulfuro-oxidantes.
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Tabla 8. Coeficientes de regresion estandarizados para el mod-
elo de los microorganismos sulfuro-oxidantes.

Componentes —

Pardmetros| Soz2 Ss2 Sts Sso4 Xso Xsos
Hsos —-0.3020 -0.1144 -0.0897 0.3786 -0.3767 0.2932
koz 0.0070  0.0049 -0.0045 -0.0078  0.0150 —0.0085
ksa 0.0042 -0.0074 -0.0106  0.0011 0.0162 —0.0022
[Xso/Xsoslmax —0.0389 -0.8421 -0.8795 0.7378 0.5147 0.8597
a —-0.0066 -0.0092 0.0176 -0.0203  0.0105 -0.0112
kis2 —-0.0110 -0.0310 -0.0596  0.0631 0.0031 0.0489
kso 0.1220 -0.0096 —0.0182 -0.0923  0.1638 —0.0548
Nso —-0.2332  -0.0091 -0.0131 0.2289 -03123  0.1696
ks 0.0012 -0.0072 -0.0087  0.0010  0.0137  0.0027
Nrs —0.0649  0.0007 -0.0671 0.1498 -0.1288  0.0951
Kox -0.1229 -0.1392 -0.0645 0.2684 -0.2377  0.1219
3 —-0.0920 -0.1290 -0.0156  0.2080 -0.2203  0.0743
kio02 0.9053 -0.1224 -0.0355 -—0.0144  0.1281 0.0298
R? 0.9708 07458 07853  0.8698  0.6924  0.8605

de vertido fijados por la legislacién para las concentra-
ciones de materia organica y nutrientes.

Los modelos correspondientes a la oxidacion biologica
del sulfuro, ya sea el desarrollado para los microorganismos
sulfuro-oxidantes o el desarrollado para los microorganis-
mos autétrofos desnitrificantes, han producido un buen
ajuste a los datos experimentales una vez que los
pardametros cinéticos han sido calibrados. La sensibilidad
de los distintos componentes del modelo a estos
parametros ha sido evaluada mediante el método de los
coeficientes de regresion estandarizados, teniéndose que la
mayor parte de los componentes son sensibles a las veloci-
dades de crecimiento de los microorganismos en los dis-
tintos procesos, y en el caso de los microorganismos
sulfuro-oxidantes también dominaba la sensibilidad de
los distintos componentes el maximo contenido de azufre.
Los buenos ajustes obtenidos durante la calibracion hacen
que el modelo pueda ser aplicado para diseniar ensayos en
laboratorio, dimensionar plantas piloto e incluso plantas de
mayor tamano.
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