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Los procesos de ozonizacion de aguas ofrecen una serie de ventajas muy
interesantes para la eliminacion de ciertos compuestos orgéanicos que resultan
recalcitrantes a los procesos de tratamiento de aguas convencionales. El correcto disefio
y control de los reactores gas-liquido necesarios para su implementacion industrial
precisa de adecuados modelos matematicos que describan el comportamiento de los
mismos. Sin embargo, la definicion de modelos adecuados resulta compleja, ya que el
rendimiento de estos reactores viene definido por la interaccion de los procesos
hidrodindmicos de las fases gas y liquida, los procesos de transferencia entre las fases y

las reacciones quimicas.

Con el presente trabajo se pretende la definicion de modelos matematicos
adecuados de los reactores de burbujeo y de los esquemas reactivos del ozono. Para
validarlos se realizan disefios experimentales para: i) la determinacion de parametros
fisicos de los reactores, como la fraccién de gas y el coeficiente volumétrico de
transferencia de materia; ii) la estimacion de velocidades de reaccion de la
descomposicion del ozono y de la eliminacion de algunos contaminantes; y iii) el calculo

de propiedades del ozono, como el coeficiente de extincion molar o la solubilidad.

Los estudios de solubilidad del ozono realizados en esta tesis han demostrado que
el coeficiente de extincion molar del ozono disuelto obtenido difiere del valor utilizado
tradicionalmente en la bibliografia. Este hecho se ha verificado con diferentes

metodologias analiticas.



El calculo de constantes cinéticas por medio del ajuste de los modelos matematicos
a los resultados experimentales suele realizarse mediante optimizacion por algoritmos
clasicos de gradiente, lo que resulta en ocasiones bastante complejo. Para facilitar estos
procedimientos, en esta tesis se desarrolla un algoritmo basado en redes neuronales
artificiales para estimar los parametros de inicio de las metodologias clasicas. Se ha
comprobado que el algoritmo desarrollado es sensible por si mismo para estimar valores
adecuados de las constantes cinéticas.

La metodologia desarrollada ha permitido establecer un modelo de transferencia
microscopico para reactores de burbujeo al que se le puede implementar cualquier tipo de
mecanismo de reaccion para el ozono. El andlisis de sensibilidad de este modelo
demuestra que conociendo la evolucién de un substrato se puede determinar la constante
cinética, y si también se conoce la evolucion de la concentracion de ozono en fase gas se

puede determinar al mismo tiempo el coeficiente de transferencia de materia volumétrico.

Por otra parte, se ha desarrollado un modelo reactivo del proceso de
descomposicion quimica del ozono. La aplicacion de un analisis de sensibilidad sobre
este modelo demuestra que conociendo la evolucion de la concentracion de ozono y la
concentracion inicial y final de peréxido de hidrdégeno se pueden determinar un maximo

de 3 constantes cinéticas del mecanismo utilizado.

Finalmente, como ejemplo de aplicacion de esta tecnologia, se estudia la
eliminacién de compuestos citostaticos en aguas hospitalarias mediante ozono. A partir
de los resultados experimentales se han determinado las constantes cinéticas de la
reaccion de alguno de estos compuestos con el ozono. Haciendo uso de estas constantes
se realiza un estudio econdmico preliminar de los costes de operacién de una planta de

0zono para tratar aguas de estas caracteristicas.



