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DBO Demanda bioquimica de oxigeno

DQO Demanda quimica de oxigeno

Di Coeficiente de difusion para el componente “”

Ds Coeficiente de difusidn en la biopelicula

Di-w Coeficiente de difusion en agua

Dsiw Coeficiente de difusion del sustrato 1 en agua

Ds2-w Coeficiente de difusion del sustrato 2 en agua

Do2-w Coeficiente de difusion del oxigeno en agua

fo Difusividad relativa

IWA TASK Asociacion Internacional de Agua

kg, Coeficiente de desprendimiento

Ks1 Constante de semi-saturacion para el crecimiento de la biomasa
heterétrofa

Ks2 Constante de semi-saturacion para el crecimiento de la biomasa
autétrofa

Kh-02 Constante de semisaturacion/inhibicion de Oz para las biomasa
heteroétrofa.

Ka-02 Constante de semisaturacién/inhibicion de Oz para las biomasa
autotrofa.

Lb Espesor de biopelicula

Mmax-H Velocidad maxima de crecimiento especifico de la biomasa heterotrofa
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P (%) Porcentaje de la desviacion media relativa

o) Densidad de la biomasa en la biopelicula



S1
Sz
SPE

SST

X1
X2

XssT

Y_X1

Y_X2

Sustrato carbonoso medido a través de la concentracién de la DQO
Sustrato amoniacal medido a través de la concentracion de NHa
Sustancias poliméricas extracelulares

Solidos suspendidos totales

Velocidad de desprendimiento de la biomasa

Biomasa heterotrofica

Biomasa autotroéfica

Densidad de biomasa

Chi cuadrada
Rendimiento de la biomasa heterotrofa

Rendimiento de la biomasa aut6trofa
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Resumen

La presente tesis se enfoca en la simulacion y modelacién de un reactor biologico
tubular de biomasa inmovilizada ocupando como herramienta electrénica de uso y
descarga libre denominada AQUASIM. El reactor en cuestion es una tecnologia
innovadora para el tratamiento de aguas residuales domeésticas e industriales a
pequefia escala. Cuenta con solicitud de patente nUmero Mx/a/2017/014623 con
nombre especifico: “Sistema tubular de tratamiento de aguas residuales domésticas
e industriales, con biopeliculas soportadas en cartuchos de fibras de materiales no

tejidos”.

El reactor basa su funcionamiento en la degradacién biolégica de los contaminantes
disueltos en el agua residual mediante microorganismos acumulados en un soporte
fibroso no tejido de poliéster. El reactor cuenta con operacion iniciada y terminada
con corte a 77 dias continuos en donde se alimentaban 86.4 [m3/d] de agua residual
al reactor y desde el inicio de la operacién se tuvo un flujo de recirculacion de 60.48
[m3/d]; al llegar al dia 21 se aumentd el flujo de recirculacion a 69.12 [m3/d] y se
mantuvo dicha operacién continua hasta el dia 49, en donde a partir del dia 50 se
aumenté nuevamente hasta 79.2 [m3/d] y finalmente en el dia 77 se detuvo la
operacion del reactor. El flujo recirculado ingresaba a un tanque mezclador previo a

ser bombeado nuevamente al reactor.

De la operacion previamente descrita es que fue de interés para este trabajo tomar
los valores de las concentraciones de la Demanda Quimica de Oxigeno (DQO), N-
NHas asi como de oxigeno disuelto medidos en la entrada al sistema y de la salida
del reactor para que a través del programa AQUASIM y con la ecuacién de rapidez
de acuerdo a la cinética de crecimiento de Monod se generara la estimacion de los
pardmetros de la ecuacion de Monod mas adecuados que representaran con la

modelacidén las concentraciones de salida de la DQO y N-NHa.

En primera instancia se realiz6 la simulacion de los datos de concentracidn de salida
de la DQO y N-NHas introduciendo al programa los valores inherentes a los

parametros de disefio del reactor asi como Uunicamente los valores de concentracion
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de la entrada al sistema, para que, con el funcionamiento de AQUASIM, este
generara valores de salida posibles para toda la informacion que se le habia
cargado. Posteriormente se indic6 al programa que tomara los parametros cinéticos
de la ecuacion de Monod para realizar la mejor estimacion numérica posible de
estos y por lo tanto que la modelacion se asemejara mas a los valores de salida

reales.

Finalmente se ejecutaron simulaciones de 3 flujos de recirculacién diferentes (60.48,
69.12'y 79.2 m3/d) a 77 dias de operacion con el objetivo de plantear escenarios de
operacion del reactor que sirvan de informacion para una mejor toma de decisiones
en la vuelta a la operacion de este reactor en su escalamiento a etapas piloto e

industrial.

Los resultados mostraron que se logré generar la modelacién descriptiva de la
operacion del reactor, en la que, a excepcion de las constantes de semisaturacion
de oxigeno para la biomasa autétrofa y heterétrofa, el resto de los parametros se

ubicaron dentro del intervalo reportado en la literatura.

Se destaca que para algunos intervalos de operacion la modelacién es adecuada
con base en la desviacion media relativa, ya que en la modelacién 1, se logro
describir los datos experimentales de buena manera al obtener valores por arriba

del 77% para las concentraciones de N-NH4 y 89% para la DQO.

Ademas, de la modelacién predictiva a 3 flujos de recirculacién diferentes, con base
en el aumento de la rapidez de consumo del sustrato al aumentar el flujo de
recirculacion, es posible establecer cualitativamente en una escala mayor para la
gue se requieran mas reactores que se debera operar a flujos de recirculacién altos

segun aplique.
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CAPITULO 1

Introduccion

La creciente demanda de nuevas tecnologias en el campo de la industria e
innovacion a nivel mundial impulsa el desarrollo de la aplicacion de los

conocimientos que permitan cubrir las necesidades correspondientes.

En términos de aguas residuales, en promedio, los paises de ingresos altos
(entiéndase con base en el ingreso nacional bruto per capita) tratan cerca del 70%
de las aguas residuales municipales e industriales que generan. Este promedio cae
a un 38% en los paises de ingresos medios-altos y a un 28% en los paises de
ingresos medios-bajos. En los paises de ingresos bajos solo el 8% recibe algun
tratamiento. Estas estimaciones sustentan la aproximacion que se cita cominmente
que, en el mundo, mas del 80% de las aguas residuales son vertidas sin tratamiento
alguno (Programa Mundial de Evaluacion de los Recursos Hidricos de las Naciones

Unidas, 2017).

Los niveles extremadamente bajos de tratamiento de las aguas residuales muestran
la imperiosa necesidad de realizar mejoras tecnolégicas y de contar con opciones
sostenibles para el tratamiento y posterior incorporacion del agua y asi alcanzar las
metas de los Objetivos de Desarrollo Sostenible (ODS), tan importante para el logro
de la Agenda 2030 en su totalidad (Programa Mundial de Evaluacién de los

Recursos Hidricos de las Naciones Unidas, 2017).
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En México, el saneamiento de las aguas residuales municipales alcanzé el 58.2%
en el afo 2017 (CONAGUA, 2017) cifra que se encuentra por debajo de otros paises
de América Latina y el Caribe, en donde Argentina y Chile superan el 80% de
cobertura del servicio. En 2018, México tenia un total de 2,540 Plantas de
Tratamiento de Aguas Residuales Municipales (PTARM), de las cuales 819
(32.24%) estaban fuera de operacion por ser obsoletas 0 porque los gobiernos
municipales no tienen los recursos para ponerlas en operacién. Jalisco, Guerrero,
Oaxaca, Chiapas, Tabasco y Campeche son algunos de los estados con mas del
50% de sus plantas de tratamiento fuera de operacion en el pais. Las razones por
las cuales algunos de los sistemas de tratamiento de aguas residuales
convencionales no estan teniendo éxito en los paises en desarrollo son las altas
inversiones econémicas que se requiere para su instalacion, los elevados consumos
de energia eléctrica, asi como los altos costos de mantenimiento y operacion. Por
lo tanto, ciertos tipos de sistemas de tratamiento de aguas no son sostenibles para
comunidades con bajo nivel de ingresos, porque en el proceso de seleccion de los
mismos no se considerd la conveniencia de la tecnologia para la cultura de la

comunidad, el clima local y la capacidad econémica del municipio (Sanchez, 2017).

Debido a lo anterior, la tendencia en el desarrollo de nuevas tecnologias se ha
enfocado en que sean de menor tamafio y/o mas compactas ademas de disminuir
los requerimientos energéticos en la operacion, generando un impacto en llevar a
cabo un tratamiento de aguas que sea adaptable a las diferentes condiciones
geograficas, culturales, sociales y politicas del pais, asi como también para las

diferentes comunidades o industrias.
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Justificacion

Con la realizacion de este proyecto se busco atender a la modelacion de un reactor
bioldgico tubular para el tratamiento de aguas residuales, debido a que éste se
encuentra en una fase de escalamiento a prueba piloto e industrial por lo cual se
requiere la definicion de un modelo que describa los resultados experimentales que
ya se han obtenido del prototipo que se operd 77 dias anteriormente (Garcia &
Duran, 2017). Adicional a esto se busc6 generar una modelacion predictiva con el
interés de analizar los escenarios de operacion continua a 3 diferentes flujos de

recirculacion.

Para obtener la solucion se eligié realizar una modelacién numérica con AQUASIM
(Reichert, 1998) que es un programa computacional para la identificacién y

simulacién de diferentes sistemas inherentes al agua.

Derivado de la complejidad que representa modelar un sistema biolégico inmerso
en un soporte fijo con multiples escenarios de distribucion de los microorganismos,
los procesos de transferencia de masa involucrados, la frecuencia en el
desprendimiento de la biomasa, entre otros aspectos, llevar a cabo un
procedimiento para obtener una solucién analitica resulta impractico para el objetivo
de este proyecto, es por ello que una modelacibn numérica con la herramienta

AQUASIM se elige como mas viable.

La modelacion permitird simular el reactor biolégico tubular en condiciones de
operacion reales, también esta modelacion servira como base para futuras
investigaciones dentro del campo de estudio de biorreactores y del uso de
herramientas electronicas, en especifico de identificacién y simulacién de sistemas

de reaccion biologicos.
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Objetivos

Objetivo general

Modelar la operacion de un reactor biolégico tubular utilizando el programa
AQUASIM para simular la degradacion de material carbonoso y nitrogenado

presente en el tratamiento de aguas residuales urbanas.

Objetivos particulares

1. Obtener el comportamiento descriptivo de la operacién de un reactor a 77
dias utilizando la herramienta electronica AQUASIM en dos etapas

principales: simulacién y estimacion de parametros.

2. Establecer una secuencia de modelacion que permita facilitar la identificacion
de posibles errores y situaciones no consideradas, tomando como referencia

la desviacion media relativa que clasifique a un modelo como aceptable.

3. Observar las desviaciones entre los resultados de la simulacion y los valores
determinados experimentalmente a través de calculos estadisticos para que,
si es pertinente, se adicionen otros procesos 0 bien si es necesario se

reformulen las ecuaciones de los procesos considerados.
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CAPITULO 2

Marco Teorico

Biopelicula

Derivado de que la modelacién es de un sistema de biopelicula contenida en el

reactor biologico tubular, es pertinente mencionar aspectos inherentes a ella.

De manera general las biopeliculas son ecosistemas microbianos complejos en los
gue varios procesos fisicos, quimicos y bioloégicos tienen lugar simultaneamente

(Gonzo, et al., 2014).

Los procesos de tratamiento biologico tienen las siguientes dos condiciones en
comun: los microorganismos activos deben de concentrarse dentro del sistema y
los microorganismos deben de ser eliminados del efluente tratado antes de que el
agua sea retirada del sistema. En los reactores de biopelicula, los microorganismos
se encuentran inmovilizados formando una capa densa, la cual crece adherida a

una superficie sélida (Lopez, et al., 2017).

Una biopelicula estda compuesta por bacterias atrapadas en una matriz de
sustancias poliméricas extracelulares (SPE), las cuales contienen polisacaridos,

proteinas, acidos nucleicos de cadena libre y agua (Sutherland, 2001).

En la figura 1 se muestra el esquema de una biopelicula asi como de los procesos
con los que interactia con las diferentes fases adyacentes a ella, como son: fase
gaseosa, fase en solucion y capa limite. El transporte de masa del sustrato y los

aceptores de electrones dentro de la biopelicula se basan principalmente en la
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difusién molecular, la cual por lo general es lenta en comparacion con la eliminaciéon
del sustrato, dando como resultado la formacion de gradientes de sustrato dentro

de ella.

Coron |, [ easconseon |
@ % <-¢-> q-‘-» ¥
ADVECCION O | FASE EN SOLUCION |

ADHESION DIFUSION A O | DESPRENDIMIENTO | :
CAF”A LIMITE
P 3 LiQuiDA
v O\ 5‘ X
ADVECCION Co“q A CaeomenTo
FLUJO DE AGUA DECAIMIENTO EN EL FONDO
DE LA BIOPELICULA

r\Q) | BIOPELICULA |

ADVECCION CON
FLUJO DE AGUA

DIFUSION
EFECTIVA

&

Figura 1. Esquema general de un sistema de biopelicula. Modificada de (Wanner & Reichert,
1996).

Modelacion de una biopelicula

Ahora bien, dado que se buscoé la modelacion del sistema mencionado, se presenta

lo correspondiente a la generacion de un modelo.

Un modelo matematico es un intento de traducir la comprensién conceptual de un
sistema del mundo real en términos matematicos, por lo cual un modelo es una
herramienta valiosa para probar nuestra comprension de como funciona un sistema

(Wanner, et al., 2006).
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Wanner et al (2006), sefialan que para crear y usar un modelo matematico se

requiere de 6 pasos:

1. Identificar las variables y procesos importantes que actlan en el sistema.

2. Los procesos deben estar representados por expresiones matematicas.

3. Las expresiones mateméticas se deben asociar apropiadamente en ecuaciones.

4. Los parametros involucrados en las expresiones mateméticas deben tener

valores apropiados para el sistema que se estd modelando.

5. Las ecuaciones se deben resolver mediante una técnica que se ajuste a la

complejidad de las ecuaciones.

6. La solucion del modelo generara propiedades del sistema que estan

representadas por las variables del modelo.

Los modelos mateméaticos vienen en muchas formas que pueden ir desde
correlaciones empiricas muy simples hasta algoritmos sofisticados vy
computacionales que describen la morfologia tridimensional de la biopelicula. La
mejor opcion depende del tipo de sistema de biopelicula estudiado y el alcance que

se haya planteado para la modelacion.
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Consideraciones de la modelacién

Debido a que la mayoria de las biopeliculas son sistemas complejos, un modelo de
biopelicula que intente representar toda la complejidad necesitaria incluir:
“ecuaciones de balance de masa para todos los procesos que ocurren para todos
los componentes en todos los compartimentos, ecuaciones de continuidad y
momentum para el fluido en todos los compartimentos y condiciones definidas para
todas las variables en todos los limites del sistema. Implementar tal modelo no es

practico y tal vez sea imposible” (Wanner, et al., 2006).

Por lo tanto, las simplificaciones son necesarias y una parte natural del modelado.

Con base en esto, las siguientes son las suposiciones que se tomaron en cuenta

para la modelacion generada;

El reactor en operacién real consta de 5 médulos tubulares, que en su
conjunto ocupan un volumen de 0.25 [m?], sin embargo en AQUASIM, se

establecié como un solo reactor con el mismo volumen.

*» La densidad de la biopelicula se considera constante a lo largo de toda la

operacion del reactor.

= Se considera un espesor de biopelicula uniforme durante toda la operacion
del reactor, es decir ya sea que haya crecimiento o decrecimiento del

espesor, éste se aplicara a lo largo de toda el area de la biopelicula.

= El desprendimiento de la biomasa se considera uniforme para toda la

superficie de la biopelicula.
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La velocidad de desprendimiento queda descrita por la ecuacion tipica con

un valor para el coeficiente de desprendimiento (k;) de 1000 [ﬁ], tomando

en cuenta que no existe un acuerdo sobre la estimacion de los valores para
los coeficientes de la ecuacién de velocidad de desprendimiento con base en

la operacion y el tipo de reactor (LOpez, et al., 2017).
Ug = de%

En donde u,; es la velocidad de desprendimiento de la biomasa, k; es el

coeficiente de desprendimiento con unidades de [ﬁ] y Lg el espesor de la

biopelicula.

Aunque en el esquema planteado en el programa no se puede establecer
una purga de biomasa (como existe en el sistema real), se considerara que
existe poco efecto de esta purga en la variacion del espesor de la biopelicula
y se atribuird en mayor medida al desprendimiento de la biomasa asi como
a la velocidad de los procesos de consumo de sustrato que incrementan la

cantidad de biomasa activa.
El sustrato se transfiere solo por difusion a través de la Ley de Fick.

Los procesos biolégicos que se incluiran seran unicamente el crecimiento

heterotrofico y autotrofico.

Los microorganismos consumen el sustrato con una rapidez de acuerdo a la

cinética de crecimiento de Monod.
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» Las resistencias externas a la transferencia de masa se desprecian.

= Se aproxima a que todo el volumen del soporte interno en el reactor (fibra

96% porosa) lo ocupan en su totalidad todos los microorganismos.

“Varias expresiones matematicas estan disponibles, incluyendo cinética de primer
orden, el crecimiento de Monod, co-metabolismos, cinética de segundo orden y la
cinética de Michaelis-Menten para describir la cinética de la biodegradacion en el
medio ambiente acuatico. Sin embargo, el modelo de Monod se usa ampliamente
para una sola especie bacteriana que crece en un solo sustrato limitante que resulta

en el crecimiento microbiano” (Romsan, et al., 2018)

Las aguas residuales tipicamente contienen una mezcla de varios sustratos
organicos y se miden como un parametro de sustrato no especifico, como DQO o
DBOs, es decir como un conjunto de material oxidable. El modelo de Monod todavia
es aplicable a la evaluacién de la cinética de biodegradacién de parametros de

sustrato inespecificos para las bacterias de cultivo mixto (Romsan, et al., 2018).

Los modelos utilizados por el IWA Task Group, por sus siglas en inglés que
conforman la Asociacién Internacional del Agua, agrupan en cuatro categorias
distintas los modelos segun el nivel de los supuestos de simplificacion utilizados:

analitico (A), pseudoanalitico (PA), 1d numérico (N1) y 2d / 3d numérico (N2 / N3).

Modelacion 1-D: AQUASIM

A continuacion se menciona con mayor detalle el numérico en una dimension,
debido a que la capacidad de AQUASIM entra en esta clasificacion.
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Las ecuaciones del modelo N1 siempre deben resolverse numéricamente, pero se
pueden aplicar varios métodos. Por ejemplo, las ecuaciones diferenciales parciales
se pueden convertir mediante un esquema de discretizacion espacial de diferencia
finita (el método de lineas), creando un sistema de ecuaciones diferenciales

algebraicas y ordinarias.

Una alternativa conveniente es AQUASIM, el uso de éste ofrece una serie de

caracteristicas que son ventajosas para las simulaciones con el modelo N1.:

Las variables y los procesos pueden activarse o desactivarse facilmente, lo

gue facilita la evaluacién de diferentes modelos.

= AQUASIM solo requiere datos de entrada en procesos activos. Todos los
procesos para los que no se proporcionan datos, automaticamente estan

inactivos.

»= Sino se indica lo contrario, las reacciones de transformacion bioquimica y
abibtica se calculan automaticamente por el programa para todos los

compartimentos y fases del sistema.

= Para modelar la difusibn molecular de los componentes solubles en la
biopelicula, se colocan de manera directa en el programa los valores del

coeficiente de difusion de los componentes en cuestion.

* AQUASIM adapta automaticamente las ecuaciones de balance de masa con
base en el marco de referencia correspondiente con el compartimento en

cuestion, que puede ser una superficie plana, cilindrica o esférica.
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*  AQUASIM incluye herramientas para el andlisis de datos mediante los cuales
se pueden comparar los datos experimentales y calculados, y se realizan

analisis de sensibilidad y ajustes de los valores de los pardmetros del modelo.

Este Ultimo punto, es uno de los fundamentales que se desarrollaron como objetivos

de este proyecto.

Elegir los parametros apropiados para el modelo es esencial para obtener
predicciones confiables. Los parametros en modelos de biopeliculas pueden

clasificarse en tres categorias basicas (Lopez, et al., 2017):

» Parametros de la biopelicula que son independientes de la manera en la que
ésta crece, por ejemplo: rendimiento de la biomasa (Y) y la velocidad maxima

de crecimiento especifico de la biomasa ((nsy)-

» Parametros de transferencia de masa que son independientes en el sistema,

por ejemplo: coeficientes de difusion (D;).

= Paradmetros de la biopelicula que son dependientes del tipo y operacion del
reactor, por ejemplo: espesor de biopelicula (L), espesor de capa limite y

densidad de la biomasa.

Expresiones de velocidad complicadas para la eliminacion del sustrato en el interior
de la biopelicula (por ej., cinéticas de Monod), en la mayoria de los casos no
permiten la obtencion de soluciones analiticas. Sin embargo, hoy en dia se
encuentran disponibles varias herramientas que proporcionan soluciones

numericas, tal es el caso del programa AQUASIM.
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Presentacion de AQUASIM

I.  Variables

De acuerdo al manual de AQUASIM 2.0, la clasificacion de variables se establece

CcOmo sigue;

Variables de estado: representan concentraciones u otras propiedades que
determinara un modelo de acuerdo con el tipo de proceso de trasporte seleccionado

y las ecuaciones de transformacion definidas.

Variables de programa: se ponen a disposicion cantidades como tiempo,
coordenadas espaciales, descarga de un recipiente etc., que se utilizan para la

formulacién del modelo como variables.

Variables con valor constante: Describen cantidades medidas individuales que
también pueden usarse como pardmetros para andlisis de sensibilidad o

estimaciones de parametros.

Lista de variables reales: se utilizan para proporcionar datos medidos o para
formular dependencias de otras variables con la ayuda de pares de datos

interpolados.

Variables de férmula: Permiten construir nuevas variables como expresiones

algebraicas de otras variables.
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[I.  Definicion de procesos

Los procesos que se consideraron para este proyecto son los siguientes;

Crecimiento heterotrofico

Este proceso se expresa de la siguiente forma de acuerdo a la biodegradaciéon de

sustrato organico con el modelo cinético de Monod:

K Hmax[S1] [0,]
xetls]  Koontion [Xi] oo (1)

Crecimiento autétrofo

De manera similar, se expresa de la siguiente forma de acuerdo a la biodegradacion

de sustrato nitrogenado con el modelo cinético de Monod:

MA,max[Sz] % [0,] % [ ]
Ks,+[S2]  Ka-0,+[02] 2

Aeracion

Debido a que el reactor en operacion real es de tipo aerobio, es que este proceso
se vuelve fundamental considerarlo y que fisicamente se refiere al ingreso de flujo

de aire al flujo de aguas residuales entrantes al sistema.

Es importante mencionar que algunos autores toman en cuenta diferentes
ecuaciones que tratan de representar este proceso, sin embargo, al analizar dicha

informacion, se llegd a que la aeracién puede ser vista de dos maneras:
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a) Como un proceso de presencia de oxigeno en las aguas residuales que

ingresan al reactor y que se mantiene en tal flujo de agua, es decir en el seno
acuoso y que debido a su ingreso al reactor tendrd variacion en su
concentracion.

Esto provisto mateméticamente con la ecuacion 3 (Fernandez, 2017 &

Rangel, 2012) como sigue;

TOZ == KSAT,OZ(ODSAT - [02]) ............................. (3)

En donde Ksar, o2 es la constante de saturacion para oxigeno, ODsar es el oxigeno

disuelto de saturacion, [O2] es la concentracién de oxigeno disuelto.

b) Como un proceso de consumo de oxigeno dentro de la biopelicula, delimitado

por la transferencia del mismo y su reaccién con los microorganismos
presentes.

Lo anterior se consider6 como lo mas apropiado para representar el proceso
de aeracidon y que ademas toma en cuenta la matriz de expresiones cinéticas
y estequiométricas que mas adelante se mostrard; es por ello que
Gnicamente la ecuacion 4 fue introducida al programa junto con las anteriores

de crecimiento.

ro, = Coz [(— 1‘YX1) s—2T (4'57'YX2) x — 22 ] ................ 4)

Yx1 KHpy+Co> Yxo KApy+Cor

Definicion de compartimentos

En el programa AQUASIM existe la opcién de elegir entre diferentes tipos de

reactores o sistemas de agua a los que se les denomina compartimentos.
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En las imagenes de la figura 2 se muestra la seleccion para editar los
compartimentos y los diferentes tipos disponibles que pueden ser elegidos en el

programa AQUASIM.

Edit Compartments X Select Compartment Type X
?ESSLIDEH_MLDGIED_TUBUL&H ﬁ " Mixed Beactor Compartment
Q { " Biofilm Reactor Compartment
Q + Advective-Diffusive Feactor Compartment
" Saturated Soil Colurnn Cormpartrment
{" River Section Campartment
" Lake Compartment
" Sediment Cormpartrent
OF Cancel
Type:

Figura 2. Seleccion de los diferentes compartimentos en AQUASIM

Para este proyecto, se tomaron unicamente dos, el llamado reactor de biopelicula 'y
un tanque, este ultimo con el objetivo que el mismo en operacion real, mezclar la
recirculacion de la salida del reactor y controlar el ingreso de agua residual cruda

proveniente de un sede alterna.

IV. Definicién de enlaces entre compartimentos

AQUASIM ofrece la oportunidad de generar los enlaces entre compartimentos ya
sean salidas de un equipo o recirculaciones a otros equipos, permitiendo unir el

reactor bioldgico tubular a través de una recirculacién con el tanque de mezclado.

En las imagenes de la figura 3 se muestra la ventana de edicion de los enlaces

correspondientes al sistema que se este simulando.
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A) B)

Edit Links b Edit Bifurcation X
SalidaReactor_EntradaT anque Mew Marne: RECIRCLILACION & TANOUE
SalidaT anque_EntradaReactor Description: |
ToCompart: | TAMOUE | Inflow |
‘water Flow:  [60.43
Loadings: " with vater flaw + as given below:
“ariable : Loading
C_02: C_02_salida*60.48
510 51_salid=60.48
520 52_salida60.48
| | e |
Type: Cancel

Figura 3. Seleccién de los enlaces aplicables al sistema que se esta simulando, en la ventana A)
se han especificado el enlace de la salida del reactor bioldgico hacia el tanque y el enlace del
tanque de mezclado en retorno al reactor biolégico, en la B) las condiciones de la recirculacion
como el flujo.

Evaluacion del ajuste de la modelacién

La validacion se define como la comparacion de las predicciones del modelo con
los valores observados del sistema real para determinar si el modelo es adecuado

para el proposito establecido (Medina, et al., 2010).

La validacion de un modelo se puede establecer también como la demostracién de
su exactitud para una aplicacién concreta. Todos los modelos son, por su propia
naturaleza, representaciones incompletas del sistema del que pretenden ser

modelo, pero a pesar de esta limitacion pueden ser Utiles (FAO/OMS, 2004).

Para el proposito de este proyecto, se ocupo el porcentaje de la desviacidon media
relativa, la cual permite calcular la suma de todas las desviaciones de los datos
modelados respecto de los experimentales, ponderados mediante el nimero de

datos en cuestion.
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CAPITULO 3

Metodologia

1. Esquema general parala simulacion

Antes de comenzar con el planteamiento de la simulacién en el programa, se
empezO con la definicion del sistema a representar tomando en cuenta el de
operacion real, y considerando que es crucial que tratara de ser el mas cercano a

este para que los resultados que se obtuvieran fueran satisfactorios.

A continuacién en la figura 4 se presenta el sistema que se utilizé en la operacién
real,

A) B)

i it
i st [Tl m, uum hhlnIn i

Figura 4. MAdulo de operacién para el tratamiento de aguas residuales, en la figura A) se observa
el sistema durante su operacion real y en la figura B) el prototipo de este disefiado en AutoCAD.

Generalidades del reactor biolégico tubular

El reactor biologico tubular (solicitud de patente; nUmero Mx/a/2017/014623 ) es una
tecnologia innovadora para el tratamiento de aguas residuales domeésticas e

industriales a pequefa escala, debido a que es un sistema compacto y con bajo
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costo en su construccion comparado con otros procesos convencionales, que trata
las aguas residuales in situ, su funcionamiento se basa principalmente en la
degradacion biolégica de los contaminantes disueltos en el agua residual mediante

microorganismos acumulados en un soporte fibroso no tejido de poliéster.

Los sistemas de biomasa inmovilizada son capaces de retener microorganismos de
lento crecimiento como las bacterias que son capaces de realizar procesos de
nitrificacion y desnitrificacion (Bassin et al., 2011; Falas et al., 2012), algunos
estudios han revelado que esto puede ocurrir simultaneamente en un mismo
sistema (Wang, et al, 2006) cuando se presentan condiciones aerobias y andxicas
en biopeliculas gruesas parcialmente penetrada por el oxigeno, como tal es el caso
de esta tecnologia. Al usar el sistema de biopelicula en aguas residuales que
contienen altas concentraciones de DQO y N-NHa4, la zona aerobia cerca de la
superficie de la biopelicula favoreceria la nitrificacion mientras que la zona andéxica
lejana de la interfase biopelicula-flujo de agua permite la desnitrificacion (Bassin, et
al., 2011). La ventaja de este tipo de tecnologia es que puede tratar altas cargas de
contaminantes organicos debido a la gran cantidad de biomasa que puede acumular
(Garcia, 2018). Ademas, el sistema es modular y puede usarse en ciudades donde
los requisitos de espacio son limitados, o en areas rurales donde no existe

infraestructura desarrollada.

El reactor biolégico tubular de flujo ascendente y biomasa inmovilizada se compone
de 5 mdodulos (en cada uno se encuentra una estructura armada de fibra no tejida)
tubulares horizontales con 15 cm de diametro y 2 m de longitud y una altura de 1,90

m con un volumen total de 0.25m3. El sistema bioldgico utiliza un material fibroso no
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tejido de poliéster como soporte para la fijacion de la biomasa el cual tiene un
espesor de 0.005 [m]; estos han demostrado tener una mejor retencion de biomasa,
y un mayor tiempo de permanencia de ésta en el reactor, ademas tienen alta area

superficial, alta porosidad, bajo costo y adecuada resistencia mecanica.

En cuanto a la estructura interna del reactor, esta se encuentra constituida por una
distribucion de piezas de plastico en forma de anillos que permiten formar un arreglo
interespacial fibra-espacio hueco por donde circula el agua formando ademas un
arreglo de tubos concéntricos como se muestra en la figura 5 las cuales se ubican
a distancias proporcionales de 1 cm a lo largo de todo el tubo conformando un

modulo del reactor tubular, 5 médulos conforman un sistema de reaccion.

@© Tubo Central

@ Soporte Impreso
( Fibra no tejida
© Flujo de agua

Figura 5. Zonas de la estructura interna del reactor. Extraido de la tesis “Disefio, construccion y
pruebas hidraulicas de médulos tubulares para sistemas de tratamiento de agua residual urbana”
(Gonzalez, 2020) (en proceso).

En la figura 5 se destaca el soporte de plastico en color azul oscuro, y pegado a
este la fibra no tejida de poliéster en color blanco con espesor de 0.005 [m], la cual
no solamente abarca la superficie que cubre del soporte de plastico sino que se

extiende a lo largo de todo el mddulo tubular tal como se puede apreciar en la figura
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6. Finalmente en los espacios libres se da la circulacion libre del flujo de agua

residual.

Figura 6. Fotografia que muestra la estructura interna en su montaje hacia adentro del médulo
tubular. Extraido de la tesis “Disefio, construccién y pruebas hidraulicas de mddulos tubulares para
sistemas de tratamiento de agua residual urbana” (Gonzalez, 2020) (en proceso).

El reactor se alimenté con el efluente del tratamiento primario de una planta de
tratamiento de aguas residuales de la UNAM. El agua residual atravesaba un filtro
gue removia sélidos suspendidos y materia flotante que no retiraba el tratamiento
primario, esto se realizd para evitar una falla en la hidrodinamica del sistema.
Posteriormente, el agua residual se incorporaba al tanque de alimentacién, después
con flujo constante de 86.4 [m3/d] se bombeaba el flujo al reactor biolégico tubular.
El agua fluia a través de los mdédulos en los que se encuentran las fibras; el sustrato
presente se transportaba dentro de la fibra por difusién interna y posteriormente
ocurria el consumo de este. La fibra provee soporte para el crecimiento de los
microorganismos y proteccion contra los esfuerzos cortantes producidos por el flujo

del agua. A la salida del reactor se cuenta con una valvula reguladora del flujo.
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También, cuenta con un sistema de purga de sélidos conectado directamente en un
punto del reactor y que se dirigian al desagle; la purga se realizaba 1 vez por

semana.

Desde el inicio de la operacion se tuvo un flujo de recirculacion de 60.48 [m3/d]; al
llegar al dia 21 se aumento el flujo de recirculacion a 69.12 [m3/d] y se mantuvo
dicha operacion continua hasta el dia 49, en donde a partir de dia 50 se aument6
nuevamente hasta 79.2 [m3/d] y finalmente en el dia 77 se detuvo la operacién del
reactor. El flujo recirculado ingresaba al tanque mezclador previo a ser bombeado

nuevamente al reactor.

Para verificar su funcionamiento, se determinaron parametros de calidad durante
toda la operacion, tales como DQO y N-NH4 entre muchos otros, sin embargo estos

dos fueron los relevantes para este proyecto.

Estos parametros de calidad se midieron exclusivamente en la corriente 1 siguiendo
el esquema de la figura 7, es decir en la entrada de agua cruda al tanque y que
segun lo reportado en el Anexo A, presentaron durante toda la operacién una alta

variabilidad en la composicion y en la corriente 3, es decir a la salida del reactor.

En la actualidad la tecnologia cuenta con una solicitud de registro de patente
MX/a/2017/014623 para el “Sistema tubular de tratamiento de aguas residuales
domésticas e industriales, con biopeliculas soportadas en cartuchos de fibras de
materiales no tejidos”. Con autoria de: Duran Moreno A., Garcia Gonzalez S. A. en

la fecha del 15 de noviembre de 2017.
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Enseguida en la figura 7 se muestra el esquema que se utiliz6 para llevar a cabo la

simulacion y posterior modelacion del sistema previamente mostrado;

REACTOR

\ 4
N
[«]
U

TANQUE

Figura 7. Esquema general del sistema, en donde se pueden identificar las siguientes corrientes:
corriente 1, que representa al efluente del tratamiento primario de una planta de tratamiento de
aguas residuales de la UNAM, la corriente 2 que es la entrada propiamente al reactor de
biopelicula, la corriente 3 que es la salida de reactor hacia otro tanque colector de aguas tratadas,
y finalmente la corriente 4 como la recirculacion.

En primera instancia se puede ver que, como ya se mencioné en las
consideraciones, respecto del sistema de operacion real, en el programa AQUASIM
se toma en cuenta un solo reactor que contiene el mismo volumen que la suma de
todos los involucrados en el sistema real, asi como también para el area de la
biopelicula. Esto es de alta relevancia porque son parametros geométricos que se
introducen de manera directa al programa y tendran por lo tanto, alta influencia en

los resultados que se obtengan.
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2. Matriz de expresiones cinéticas y estequiométricas

Para identificar claramente los procesos y componentes que se incluyen en una

simulacién, se utilizé la notacion matricial mostrada en la figura 8, cabe destacar

nuevamente que, solo se tomd en cuenta el proceso de crecimiento heterotréfico y

autotrofico con su respectiva estequiometria.

La matriz de la figura 8 permite de forma clara y sencilla identificar para cada

proceso la estequiometria correspondiente segun los componentes que participan,

ya sea biomasa (X); autotrofica, heterotrdfica o inerte y sustratos (C); organico,

inorganico y oxigeno.

i —i 1 2 3 4 5 6
Nombre del proceso Xu | Xaw | X1 Cs | Cxu4 Co Velocidad del proceso, p;
1 —(1-Yy) Cq Co,
P o b Moo _Co 5
1: Crecimiento heterotrofico 1 Y, Y, HK.+Cy Korn + Con H
2: Inactivacion heterotrofica -1 1 b 5 Xy
3: Respiracion heterotrofica -1 -1 bees 1 _ o H
o P " Kpyu +Cos
. , 1 | —(4.57-Y,,) C C
4: Crecimiento autotrofico 1 - Yo TA' M, Aut K Fgf\m KOE’NOj Con Aut
5: Inactivacion autotrofica -1 1 LTINS g
. . b _ Cor _x
6: Respiracion autotrofica -1 -1 A+ Cay
Unidades DQO | DQO | DQO DQO | N - DQO

J

hy = Z v,,p, (conmatriz estequiométrica v;; y vector de la velocidad del proceso, p;)

Figura 8. Matriz de expresiones cinéticas y estequiomeétricas para los procesos de biopelicula

heterotréficos y autotréficos (Lopez, et al., 2017).
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3. Calculos y datos previos

Volumen del reactor

El volumen del reactor reportado en la operacion real es de 0.25 [m?], por lo cual se

toma directamente este dato para ingresarlo al programa AQUASIM.
Densidad de la biomasa en la biopelicula

Este valor estd establecido con base en la inoculacion inicial del soporte en el
reactor y del estimado final de solidos suspendidos totales (SST), el cual se reporta

de 392 [q].

Por lo tanto, tomando en cuenta el volumen del soporte interno en donde se
encuentra la biomasa, reportado de 0.053 [m?3] se calcula la densidad de la biomasa

como sigue:

392gSST _ gSST kgSST

=2 739622 = 7.39622
55T ™ 0.053m3 m3 m3

Area superficial de la biopelicula

Para este valor se toma en cuenta el soporte interno en el reactor tubular asi como

el arreglo de éste, ya que influye en el valor final del area ocupada por la biopelicula.
Se tiene reportado el siguiente dato: 23.55 [m?] (Garcia, 2017)
Coeficiente de difusion

Los coeficientes de difusion (Di) en el interior de la biopelicula, son mas pequefios

gue los coeficientes de difusion en el agua, dependiendo de la densidad de biomasa
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presente en la biopelicula y de las propiedades del componente. Para esto, hay
reportes de diferentes correlaciones matematicas que permiten estimar un

coeficiente de difusion acorde al sistema de trabajo.

La ecuacion 5 permite establecer el célculo del coeficiente de difusion en la
biopelicula correspondiente a través de la difusividad relativa (fp) y los valores

conocidos del coeficiente de difusién de cada componente en agua (Tabla 1).

La difusividad relativa se puede calcular de a acuerdo con la siguiente correlacion

empirica (Horn, et al., 2005):

—1 0.43pBo.92
b=1-17707% 0.27 pgo.ss

En donde pg se solicita sea ingresado con las unidades de [kg/m?] y es la densidad

de la biomasa en la biopelicula previamente calculado.

Con la tabla 1 en la que se muestra los coeficientes de difusién de los compuestos
de interés en agua y a través de la correlacion anterior se procede al calculo final

de los coeficientes de difusion retomando la ecuacion 5.
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Tabla 1. Coeficientes de difusién en agua (LOpez, et al., 2017).

Compuesto Coeficiente de difusiéon en agua, Dw (m?/d)

Oxigeno, O2 166 x 10©
Amonio, NH4* 134 x 106
DBO soluble 9.7 x 106

Calculando la difusividad relativa (fp):

0.92
0.43 (7.39622 kgy;j?)

= 0.794

fp=1-

0.99
11.19 + 0.27 (7.39622 k‘ngT)

En la tabla 2, se puede observar los valores del coeficiente de difusion en la

biopelicula, calculados con la ecuacion 5.
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Tabla 2. Coeficientes de difusion en la biopelicula

Compuesto Coeficiente de difusién en la biopelicula, Ds (m?/d)
Oxigeno, O2 209.1 x 10
Amonio, NHa4* 134 x 10

DBO soluble 7.7 x10°

Espesor de biopelicula (Lj)

El espesor depende del volumen de la biomasa fija y varia durante las diferentes
etapas del crecimiento de la biopelicula, ademas el espesor dependera de las
condiciones hidrodinamicas y del funcionamiento interno del reactor. Este valor esta
influenciado por el espesor del soporte que se encuentra interno en el reactor el cual
esta reportado de 0.005 [m], ya que al estar practicamente todo este soporte fibroso
repleto de microorganismos se considera que es el espesor inicial de biopelicula,
gue es poco afectado por los esfuerzos cortantes por el paso del flujo de agua y es
del cual se parte y se toma en cuenta para la simulacion en la que AQUASIM
calcularad de acuerdo al comportamiento de todo el sistema, un espesor de
biopelicula sobre la superficie de este soporte, por lo tanto se tomo el valor general
de 0.0001[m] (100 micrémetros) (Lopez, et al., 2017) como espesor inicial en la

superficie del soporte del cual se mostrara el comportamiento de simulacion mas
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adelante, pero es importante destacar que existe otro 0.005 [m] de biopelicula

desde el inicio y durante toda la operacion del reactor.

Escenarios de modelacion y funcionamiento general

Se resume en la tabla 3 los diferentes casos que se tomaron en cuenta para la

modelacion.

Tabla 3. Clasificacion de las modelaciones de acuerdo al flujo y tiempo de

operacion
Modelacion Flujo de recirculacion* Tiempo de operacion
(m3/d) (dias)
1 60.48 0-20
2 69.12 21-49
3 79.2 50-77

*El flujo de entrada al reactor en operacion real fue constante con un valor de 86.4

[m3/d].

El funcionamiento general del reactor bioldgico consistié en que se partié desde el
momento cero de la operacién con un flujo de recirculacion de 60.48 [m?/d], al llegar
al dia 21 se aument6 el flujo de recirculaciéon a 69.12 [m3/d] y se mantuvo dicha
operacion continua hasta el dia 49, en donde a partir de 50 se aument6é nuevamente

hasta 79.2 [m3/d] y finalmente en el dia 77 se detuvo la operacién del reactor.

De lo anterior fue que se opto por clasificar en 3 modelaciones de acuerdo a como

se cambio el flujo de recirculacion.
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Balance de flujos en el sistema

Retomando el esquema general del sistema planteado en la figura 7, se realiza a

continuacion el balance de materia por flujos para todos los casos en los que se

llevé a cabo la modelacion.

Tabla 4. Balance por flujos para todo el sistema.

Flujo (m3/d)
Efluente del Entrada al Salida
Corriente | tratamiento del Recirculacion
X ) reactor
primario reactor
0-20 dias 86.4 25.92 60.48
20-49 )
dias Variable 86.4 17.28 69.12
49-
77dias 86.4 7.2 79.2

4. Variables

Con base en la clasificacion de variables del programa, se presentan las pertinentes

a considerar para este proceso;

a) Variables de estado dinamicas:

[O2], concentracién de oxigeno disuelto expresada en gO2/m?3

[S1], sustrato 1 como concentracién de DQO expresada en gDQO/m?
[S2], sustrato 2 como concentracion de N-NHs expresada en gN-
NHa/m?3

[X1], biomasa heterotréfica expresada en g DQO/m3
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V.

[X2], biomasa autotréfica expresada en g DQO/m?

b) Variables de programa:

Tiempo expresado en dias (t)

Crecimiento del espesor de biopelicula expresado en metros (L)

c) Variables constantes:

Vi.

Ki-oz2, cOnstante de semisaturacion/inhibicion de Oz para las biomasa
heterétrofa expresada en g O2/m?

Ka-02, cOnstante de semisaturacion/inhibicion de Oz para las biomasa
autétrofa expresada en g O2/m?

ks, constante de semisaturacion para el crecimiento de la biomasa
heterétrofa expresada en g DQO/m3

ks, constante de semisaturacion para el crecimiento de la biomasa
autétrofa expresada en g N-NHa /m3

M H-max., velocidad maxima de crecimiento de la biomasa heterotréfica
expresada en d?!

M A-max., velocidad méxima de crecimiento de la biomasa autotrofica

expresada en d?

d) Lista de variables reales:

[O2]_entrada, concentracion de entrada de oxigeno disuelto a 77 dias
de operacion.

[O2]_salida, concentracion de salida de oxigeno disuelto a 77 dias de
operacion.

[S1]_entrada, lista de concentraciones de entrada de sustrato 1 a 77

dias como concentracién de DQO expresada en gDQO/m?
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Vi.

[S1]_salida, lista de concentraciones de salida de sustrato 1 a 77 dias
como concentracién de DQO expresada en gDQO/m3

[Sz]_entrada, lista de concentraciones de entrada de sustrato 2 a 77
dias como concentracion de N-NHs expresada en gN-NHa/m?3
[S2]_salida, lista de concentraciones de salida de sustrato 2 a 77 dias

como concentracion de N-NHa expresada en gN-NH4/m3

e) Variables de formula:

Vi.

Vil.

viii.

[Oz]i, concentracion inicial de oxigeno disuelto gO2/m?

[S1]i, concentracion inicial de sustrato 1 como concentracion de DQO
en gDQO/m3

[Sz]i, concentracion inicial de sustrato 2 como concentracion de N-
NHa en gN-NHa4/m?3

Ds..., Dsus coeficiente de difusion para el sustrato 1 en agua y en la
biopelicula respectivamente, expresado en m?/d

Dsz., Ds2., coeficiente de difusion para el sustrato 2 en agua y en la
biopelicula respectivamente, expresado en m?/d

Do..., Ds.., coeficiente de difusion para el oxigeno en agua y en la
biopelicula respectivamente, expresado en m?/d

Xsst, densidad de la biomasa en la biopelicula g SST/m?3

Y x1, Rendimiento de la biomasa heterétrofa, g SST/ g DQO oxidada

Y x2, Rendimiento de la biomasa autotrofa, g SST / g N-NH4 oxidada
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5. Procesos

Los procesos que se consideraron son los siguientes:

Aeracion

1 - YXl X]. 4‘57 - YXZ X2
70, = Con | (-5, ) - ()
Yx1 KHp; + Cos Yy, KAy, + Cop,
Crecimiento heterotrofico
S 0
.uH,max[ 1] . [0,] v [X,]
K1 +[S1] Koo + [0;]
Crecimiento autotroéfico
S 0
.uA,max[ 2] " [ 2] " [Xz]

Ks, +[S;] Ko, +[0;]

2

Dentro del programa AQUASIM ademas de introducir directamente las ecuaciones
de los procesos, se introduce la estequiometria correspondiente, tal como se puede

observar en la figura 9.
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Edit Dynamic Process x
M arne: |Erecimientcu_Heteru:utru.‘ufiu:d
D e=zcription: |
Fate: |><1 415 TC_02)[K_ST1+51 kK _02+C_02])
Stoichiometry: Wariable © Staichiometric Coefficient
=11
S48

C_02: 1 _51 0

Add Q Q
Cancel

Figura 9. Ediciébn en AQUASIM para los procesos, en este caso para el crecimiento heterotréfico.

Para el proceso de crecimiento autotrofico, de igual forma se introduce la

estequiometria y la ecuacién correspondiente, tal como se muestra en la figura 10;

Edit Dynamic Process >
b amne: |Erecimientu_.-’-‘-.utu::tr6fiu:d
D escription: |
Rate: |><2*[mu_><2*52*E_EI2];’[[K_52+SE]"[K_EIE+E_EIE]]
Stoichiometry:  Vanable :© Stoichiometric Coefficient
2o
S22

C_02: {4577 _%2)/7_%2

Add 4 4

Figura 10. Edicién en AQUASIM para los procesos, en este caso para el crecimiento autotréfico.
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Finalmente para el proceso de aeracion se introduce la ecuacion 4 como se muestra

en la figura 11;

Edit Dynamic Process =
Marne: |Aeraci0n
Diescription: |
Rlate: |[-[1 AT C_ 0 2% ARH_02+C_023H[4. 57 % _=2) w2 C.

Stoichiometny:  Yariable : Stoichiometric Coefficient

i | |

Cancel

Figura 11. Edicion del proceso de aeracion en AQUASIM.

6. Compartimentos

Considerando los siguientes compartimentos:

i.  Reactor de biopelicula

i. Tanque de mezclado y control de entradas al reactor

A continuacion se muestra como fueron definidos directamente en el programa

AQUASIM.

i.  Reactor de biopelicula

En la figura 12, se aprecia que se definen en primera instancia el volumen del
reactor, el tipo de reactor que en este caso es confinado, se considera que solo

existe fase liquida en los poros de la biopelicula asi como que la biopelicula es una
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matriz polimérica rigida, esto ultimo esta reportado derivado del soporte interno del

reactor.

Mas adelante, se tiene que introducir la ecuacion que describe el desprendimiento
de la biomasa que en este caso se da por efecto de los altos flujos que se manejan
en el reactor y que producen efecto de corte sobre la biopelicula; a continuacion

después de “global velocity:” se solicita esta ecuacion.

Posteriormente se agreg6 el valor del area de la biopelicula (23.55 [m?]) y finalmente
la “Rate Porosity” que se utiliza para especificar la existencia o no, de
desprendimientos que generen porosidades dentro de la biopelicula, lo cual al

definir como cero, se esta especificando que la porosidad de la biopelicula es

constante.
Edit Biofilm Reactor Compartment >
MName: \REACTOR_BIOLOGICO_TUBULAR  Camp. Index: |0
Descriptian: ||
Options: Y ariables Processes | [rit. Cond. | | ript |
Froperties of: Particulate VW ariablez | Dizzolved Yanables |
Feactar Type: & confined Reactar Yolume: |EI.25
" unconfined ||:|.|:||:|1
Pore Wolume: ™ liquid phasze anly " with suspended solids
Biofilrn Matri= ™ rigid " diffusive
Surf. Detach.: * global velocity:
kd"LF"2
Bicfilm Area: | 23.55
Rate Parasity: |0

Figura 12. Ventana de edicion del compartimento de reactor de biopelicula.
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Ahora bien, en la figura 12 también se muestra la pestafia “Variables” que funciona
para activar las variables que van a cambiar en este compartimento, que en este
caso las de interés son las concentraciones de oxigeno disuelto (C_02), sustrato 1
(S1), sustrato 2 (S2), biomasa 1 (X1) y biomasa 2 (X2), todas éstas, en la seccion

“Active Variables” de la figura 13.

Select Active State Variables 4
Active Vanables: Available VW ariables:
C_oz C_02 Y
51 C_0Zinicial
52 C_02_entrada
=1 C_02_zalida
e D 0z
051
052
k.0_51
ko 52
k_02
k._51
k_52
LF
1 hd
coel_|

Figura 13. Variables activas en el reactor de biopelicula.

Los procesos involucrados (“Processes”) es otra pestafia que se puede observar en
la figura 12, al seleccionarla se despliega una ventana como en la figura 14, en la
cual, para el reactor biolégico es necesario tener activos los 3 procesos que fueron
expresados en la seccion de la definicion de los procesos, por lo tanto se puede
observar que, “Aeracion”, “Crecimiento_Heterotrofico” y “Crecimiento Autotrofico”

estan de lado izquierdo en la seccion de “Active Processes”.
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Select Active Processes

Active Processes:

Agracion
Crecimiento_Heteratrofico
Crecimiento_sutotrofico

N
=

Available Processes:

Agracion
Crecimiento_Autatrofico
Crecimiento_Heteratrofico

Cancel

Figura 14. Procesos activos en el reactor de biopelicula.

Las condiciones iniciales (“Init. Cond.”) o de arranque para el reactor, es otra

pestafia que se despliega como en la figura 15, y que sirve para establecer los

valores que tendran de inicio las variables que se deseen, en este caso es necesario

establecer el espesor de la biopelicula sobre la superficie del soporte (Lg) con el

valor de literatura ya presentado de 0.0001 [m], este valor tendra cambios de

aumento o decremento a partir de que se comience la simulacién, sin olvidar la

existencia de un espesor de soporte de 0.005 [m] que funge como el espesor inicial

y constante de biopelicula para toda la operacion.
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Edit Initial Conditions pod

[nit Conds.: “anable : lritial Conditian

LEB[Biofilrm b atrix] : 0.0007
#=11Biofilm Matriz] ; 0.71ho
#2[Biafilr Matrix] : 0.7%ha

ak. Cancel

Figura 15. Condiciones iniciales para el espesor de biopelicula, asi como para la densidad de la
biomasa en la biopelicula.

El resto de las condiciones iniciales previos a ejecutar la simulacion consiste en
darle un valor a la densidad de biomasa autotréfica y heterotrofica para lo cual se
consideré con el mismo valor numérico en el comienzo, ya que no existe un estudio

real que haya determinado este valor para la biomasa.

En la pestafia “Input” no se introduce nada, debido a que la Unica entrada al reactor
proviene del tanque por lo que no existe una entrada alterna que debiere llenarse

en esta seccion.

ii.  Tanque de mezclado y control de entradas al reactor

En lafigura 16, se puede observar que, la ventana menciona la edicién de un reactor
de mezclado, y en efecto ese es su objetivo, sin embargo ya que no existe un

compartimento propiamente para un tanque simple, se ocupo este compartimento.
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Edit Mixed Reactor Compartment >

M ame: I anque Comp. Index; |0
Description: |
Options: Warnables Frocesses Irit. Cond. | [nput |

Feactor Type: © constant volume

* warable volume
Dutflaw: |56.4

[v active for calculation

1
Acr.

Figura 16. Edicién del tanque receptor de agua tratada y agua cruda.

Esto se planted de la siguiente manera; las variables que se manejan son las
mismas que en el reactor de biopelicula, ya que seguira habiendo cambios en las
concentraciones de los sustratos y oxigeno disuelto por efecto del mezclado de dos
diferentes corrientes: la de agua residual y la tratada, sin embargo el cambio
trascendental esta en no activar proceso alguno, es decir, al seleccionar la pestafia
“Processes” de la figura 16, se despliega una ventana como se puede observar en
la figura 17, y de lado izquierdo, en “Active Processes”, no afiadir ninguno garantiza
que este reactor funja como tanque y como en la operacién real se trata de un
tanque al que se le regula el flujo de salida pues es lo que se especifica como 86.4

[m?3/d] de flujo saliente, en este caso constante para toda la operacion.
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Select Active Processes pod

Active Processes; Availlable Processes:

Aeracion
Crecimiento_sutotrofico
Crecimiento_Heteratrofico

=
[ e |

Cancel

Figura 17. Ventana de un reactor de mezclado en la que no se activa algin proceso con el fin de
gue funcione como un tanque simple.

Después, al seleccionar la pestaina “Init. Cond”, se colocan las condiciones iniciales
para el tanque, que son los valores de las concentraciones medidas en la corriente
1 en el dia 1 para los sustratos y oxigeno disuelto, tal como se observa en la figura

18 y que se encuentran reportados en el ANEXO A.

Edit Initial Conditions >

Init Conds.: Wanable : Initial Condition

C_0Z2(Bulk Yolume] : 1.5
S1(Bulk Yolume)] : 351.26
S2(Bulk Yolume] : BE.E

Add |

Cancel

Figura 18. Ventana para las condiciones de inicio de las concentraciones de los sustratos y
oxigeno disuelto en el tanque de mezclado.
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Finalmente, en la figura 19, se especifica el “input’, en donde se coloca el flujo de
25.92 [m?/d] de entrada, que es el correspondiente con la corriente 1, asi como los
valores de las concentraciones medidas de entrada al tanque, igualmente

reportadas en el ANEXO A.

.

Edit Input

Wiater Inflow:
Loadings: Yarable : Loading

51 51_entrada®25.92
S52: 52 entrada®25.92
C_02:C_02 entrada®25.92

Add 4 4

Figura 19. Especificacion de entrada de agua residual y las correspondientes concentraciones
medidas en la operacién real a 77 dias de operacion.

7. Enlaces entre compartimentos

Los enlaces tienen la funcién béasica de unir un compartimento con otro; en

AQUASIM, se llevo a cabo de la siguiente manera.

Con base en el esquema general del sistema (figura 7), se requiere generar los

enlaces correspondientes con las corrientes 2, 3y 4.
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En la figura 20, se observa que se ha definido la “Corriente_3”, que es la salida del

reactor bioldgico y que por lo tanto en la seccion “To Compart.:” no se coloca otro

compartimento al que vaya a dirigirse ese enlace.

Edit Advective Link x
Mame: [CORRIENTE_J Link Indes: |1
Description: |
From Compart: |REACTOR_BIOLOGICO_TUBULAR | | Outfiows ~|
To Compart.: | j | J
Bifurcations: CORRIEMTE_4 Add

Figura 20. Edicion del enlace de salida y recirculacién del reactor.

Ahora bien, para definir la corriente 4, en la ventana de la figura 20, al seleccionar

“Add” en la seccion “Bifurcations:” se despliega una ventana como se observa en la

figura 21, en donde se denomin6 como “Corriente_4”, que va dirigida al tanque de

mezclado con el flujo correspondiente de 60.48 [m%d] que es el de recirculacion

para la simulacion y modelacion 1.

Edit Bifurcation =
Mame: [CORRIENTE_4
Descrption: |
To Compart.: | TANGQUE j Inflouw J
‘Water Flow:  [B0.48
Loadings: (*  with water fow ™ as given below:

Figura 21. Definicion de la recirculacién del sistema.
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Finalmente, para definir la corriente 2 con los enlaces de AQUASIM, se aflade otro

enlace, al que se nombré como “Corriente_2”, que parte del tanque de mezclado y

se dirige al reactor bioldgico tubular, tal como se puede observar en la figura 22.

Edit Advective Link *
Mame: CORRIEMTE 2 Likk Indes: 2
Description: |
Fraorm Compart.: |T.-’-‘«NQUE j |Dutflow J
ToCompart:  |REACTOR_BIOLOGICO_TUBULAR | I flow =l

Bifurcations:

Add

di

Cancel

Figura 22. Ventana para establecer el enlace entre en tanque mezclador y el reactor biolégico

8. Protocolo de ejecucidn

tubular.

Una vez que ha sido cargado todo lo anterior en el programa, se procedié de la

siguiente manera:

ETAPA 1

En la etapa 1, lo que se realizé primero fue la calibracion de los datos

experimentales en el programa, con el fin de corroborar que con toda la informacion

gue se le habia cargado, genera resultados consistentes.

Para esta etapa, se considero toda la informacion de las variables, procesos,

compartimentos y enlaces previamente explicada. Ademas, como ya se ha dicho,

se cuenta con los datos experimentales de entrada al tanque de mezclado y con los
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datos experimentales de salida del reactor. Para esta etapa Unicamente fueron
cargados al programa, los 77 datos experimentales de entrada al tanque, ya que se
busca que AQUASIM reconozca esta informacidbn y que a través de su
funcionamiento genere datos de salida del reactor simulados, que finalmente son
los que se busca modelar, es decir las concentraciones de salida del reactor de N-

NHsy de la DQO.

También, es importante mencionar que de manera arbitraria para esta simulacion,
se tomé en cuenta el flujo de recirculaciéon de 60.48 [m3/d], que es el primero con el
que se opero el reactor real, pero para el objetivo de lograr la calibracién, se llevé a
cabo para los 77 dias de operacién, aunque este flujo en la operacién real sélo se

trabajo desde el arranque hasta el dia 20 (tabla 4).

En cuanto a los valores de los parametros cinéticos de la ecuacion de Monod, se
tomé en cuenta valores arbitrarios que estuvieran dentro del intervalo reportado de

literatura (tabla 6).

ETAPA 2

Para la etapa 2, primero se obtuvieron los valores de los parametros cinéticos de la
ecuaciéon de Monod, a través de la herramienta de estimacion de paradmetros de
AQUASIM, para 20 dias de operacion (debido a que fueron los que mejor tendencia
guardaron respecto de los datos experimentales), tomando en cuenta el primer flujo
de recirculacién y los valores de inicio de la tabla 7 siguiendo el proceso pertinente
del ANEXO B. Es decir, con la simulacién realizada en la etapa 1, ahora se

introducen al programa los valores experimentales de salida del reactor para que
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AQUASIM ejecute la indicacién de reducir la diferencia del valor estimado con el
valor experimental de salida, a través de la variacion de los parametros cinéticos, y

asi obtener valores modelados que sean lo més parecidos a los experimentales.

Es pertinente mencionar que, la estimacion se llevd a cabo Unicamente para los
parametros cinéticos y no para los estequiométricos (rendimiento de la biomasa, Y),

estos ultimos se basaron en los reportados de la tabla 6.

Después, con base en la clasificacion de las modelaciones por flujo y dias de
operacion, y con los parametros ya obtenidos y aplicables a este sistema, se
ejecutaron las modelaciones para cada intervalo de dias con su flujo
correspondiente, hasta modelar en el Ultimo intervalo los 77 dias de operacion del

reactor.

ETAPA 3

En la etapa final, retomando nuevamente los parametros estimados y los valores
experimentales de entrada al tanque, se realizé el analisis con el caso hipotético de
gue el reactor operara a 77 dias con un solo flujo de recirculacion, en este caso,

probando 3 diferentes escenarios de flujo a 77 dias como se muestra en la tabla 5.

Estos valores de flujo fueron seleccionados ya que son los mismos con los que se
trabajo en la operacion real, pero ahora el interés fue observar el comportamiento

neto de cada flujo en todo el tiempo de operacién.
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Tabla 5. Escenarios de modelacion hipotéticos para una operacion real.

Flujo de Tiempo de
Escenario
operacion (m3/d) | operacion (dias)
1 60.48 0-77
2 69.12 0-77
3 79.2 0-77

De esta manera, se obtuvieron los valores de salida del reactor simulados por
AQUASIM, de tal forma que fuera posible comparar los 3 diferentes escenarios para

la concentracion de N-NHay de la DQO.

9. Validacion de los resultados

Se llevé a cabo el calculo del porcentaje de la desviacion media relativa como punto
de comparacion estadistico que permita evaluar el ajuste de la modelacion respecto

a los datos de operacion real.

A través de la siguiente formula se calcula el porcentaje de la desviacion media

relativa:

N
1002 M, — M.
P(%) — - | eLM Ci
i=1 €
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Donde: Mei y Mci son el valor de concentracion experimental y el calculado o

modelado respectivamente. N es el nimero de datos experimentales.

Parametros

En cuanto a los valores de los parametros cinéticos que se consideraron en las
expresiones cinéticas de Monod y que se llevo a cabo su estimacion se recopilaron
los valores recomendados mas relevantes en el proceso de eliminacion biolégica de
materia organica y nitrégeno; también se incluyen en la tabla 6 los valores de
pardmetros estequiométricos (Y, rendimiento de la biomasa).

Tabla 6. Valores recomendados de los parametros cinéticos y estequiométricos mas

relevantes en el proceso de eliminacion biolégica de materia organica y nitrégeno.!
(Palma, et al., 2005)

Parametro Definicion Unidades Valor de literatura?,®

Pardmetros estequiométricos

Y Xi Rendimiento de la g SST/ g DQO 0.38-0.75
biomasa heterotrofa oxidada

Y X, Rendimiento de la g SST/ g N-NH4 0.07-0.28
biomasa autoétrofa oxidado

Parametros cinéticos

Velocidad maxima de d? 0.6-13.2
crecimiento especifico
de la biomasa
heterétrofa

Mmax-H

1 Palma, M., et al. (2005). Simulacién de un sistema de fangos activados en discontinuo (sbr) para el tratamiento de aguas residuales con
altos contenidos de nitrégeno. Ingenieria y Desarrollo. ISSN: 0122-3461.

2 Grady, C. Daigger, G. & Lim, H. (1999). Biological Wastewater Treatment.

3 Henze, M., Grady, C., Gujer, W., Marais, G., & Matsuo, T. (1987). Activated sludge model No.1 by IAWPRC task group on mathematical
modeling for design and operation of biological wastewater treatment. Scientific and Technical Report N° 1, London, IAWPRC.
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Tabla 6. Continuacion.

Parametro Definicién Unidades Valor de
literatura®,®

Hmax-A Velocidad maxima de dt 0.2-1.0
crecimiento especifico
de la biomasa autotrofa

Ks1 Constante de semi- g DQO /m?3 10-180
saturacion para el
crecimiento de la

biomasa heterétrofa

Ks2 Constante de semi- g N — NH4/m?3 0.06-5.6
saturacion para el
crecimiento de la
biomasa autétrofa

Kh-02 Constante de g O/m3 (0.1,0.2) *
semisaturacién/inhibicién
de O, para las biomasa
heterotrofa.

Ka-02 Constante de g O/m? (0.1,0.5) *
semisaturacién/inhibicién
de O, para las biomasa
autotrofa.

*Estos valores se encuentran reportados como datos fijos o producto de la
evaluacion de los sistemas que los autores llevaron a cabo en su proyecto, por lo

gue tendrian menor confianza para ser tomados como referencia para este
proyecto.

4 Grady, C. Daigger, G. & Lim, H. (1999). Biological Wastewater Treatment.
> Henze, M., Grady, C., Gujer, W., Marais, G., & Matsuo, T. (1987). Activated sludge model No.1 by IAWPRC task group on mathematical
modeling for design and operation of biological wastewater treatment. Scientific and Technical Report N° 1, London, IAWPRC.
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Resultados, analisis y discusion.

Simulacién

CAPITULO 4

De acuerdo con la etapa 1, se puso en marcha la calibracion con los datos cargados

al programa asi como de los valores experimentales de entrada al tanque, con el fin

de que AQUASIM arrojara los valores simulados para 77 dias y corroborar que

existe consistencia en toda la informacion introducida.

Los valores para los pardmetros de manera especifica fueron los que se muestran

enla Tabla?.

Tabla 7. Valores de parametros iniciales para la ejecucién de la simulacion.

Parametro Unidades Valor de inicio
Yu g DQO formada/ g 0.67
DQO oxidada
Ya g DQO formada/ g 0.24
N oxidada
Mméx-H d* 10
Mméx-A d* 1
Ks1 g DQO /m3 12
Ks2 g N — NH4/m?3 8
Kh-02 g Oz/m? 5
Ka-oz g O2/m3 15
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En la gréfica de la figura 23, se observan los valores de las concentraciones
experimentales de entrada medidos a través de la DQO, los valores de
concentraciones de salida del reactor simulados por AQUASIM, asi como los
valores de salida experimentales, de esta manera se puede ver cudl fue la remocion
de sustrato carbonoso en el sistema real, y cual fue el comportamiento de los datos

de salida que AQUASIM puede generar con base en toda la informacion

precargada.
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Figura 23. Simulacion de la concentracion de sustrato organico medido a través de la DQO para
los 77 dias de operacién en comparacion con los datos experimentales reportados.

De la figura 23, se observa que, de manera general, las entradas experimentales
tienen practicamente en todos los 77 dias valores mas altos que la salida
experimental, es decir que se corrobora que existe el consumo de este sustrato y

que por lo tanto a la salida del reactor se obtiene un valor menor respecto del de
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entrada, que es lo que el sistema de tratamiento quiere lograr aun cuando en gran
parte del intervalo de operacion el sistema es inestable; ahora bien, no es el mismo
caso para los valores de concentracion de salida simulados, ya que es posible ver
como el simulado en algunos dias tiene una remocion respecto del de entrada, muy
pequefia, incluso en algunos dias es practicamente el mismo valor de entrada, lo
que se puede deber a que el programa no logr6 acercarse a los valores
experimentales de salida debido a una eleccion poco acertada en los valores de los
parametros cinéticos, o que el sistema real presenta una altisima variabilidad en la
composicién de entrada que simplemente el programa no logra procesar de manera
adecuada; incluso puede que este relacionado con el espesor de biopelicula
promovido por el soporte, en el cual podria estar ocurriendo la nitrificacion-
desnitrificacion en la diferentes zonas aerobica y andxica, pero que AQUASIM da
lectura a ello de una manera diferente, y de hecho sélo hasta el dia 60
aproximadamente, se ve con claridad bajas concentraciones de la DQO tanto del

sistema real como del simulado.

Ahora bien, en la figura 24, se observan los valores de las concentraciones de N-
NHa experimentales de entrada, los valores de concentraciones de salida del reactor
simulados por AQUASIM, asi como los valores de salida experimentales, con el

mismo fin que para la DQO.

Nuevamente es posible ver la comparacion de los datos experimentales de entrada
y salida como corroboracion de que el sistema real logré la remocion para este
sustrato, sin embargo al comparar la salida experimental con la simulada, aunque

existe una tendencia en la disminucién en la concentracion para este sustrato, la

64



simulada no logra practicamente en ningdn momento asemejarse a la experimental,
y contrario a esto, se nota que en grandes intervalos de operacion no hay remocion
de NHa4, debido a que para el programa fue dificil arrojar cambios drasticos como el
ocurrido a partir del dia 20, no olvidando destacar, que la composicion en la entrada
al tanque presenta una variabilidad muy alta. También, nuevamente pudo deberse
a que la eleccion de los valores de los parametros para la inicializacion de la

modelacién no haya sido la adecuada.
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Figura 24. Simulacién de la concentracion de N-NHa4 para los 77 dias de operacion en
comparacion con los datos experimentales reportados.

De las figuras 23 y 24 previamente analizadas, se logro obtener la calibraciéon de la
modelacién, ya que fue posible ver como en los datos de concentracion de salida

simulados para NHs4, practicamente no hay remocién debido a que para
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concentraciones de DQO en la solucién de 30 g/m® o mas, se puede esperar que
las bacterias heteroétrofas de la biopelicula se encuentren limitadas por el oxigeno y
que por lo tanto no habra oxigeno disponible para el crecimiento autétrofo por
debajo de la capa heterotrofa (Lépez, et al., 2017). Por lo que soélo a partir del dia
65 aproximadamente en que la DQO se encuentra cercana a 30 g/m3, o menos, es
que hay una tendencia muy notoria de disminucién en las concentraciones de salida

simuladas para N-NHa4,

La situacion anterior, permite dar a conocer que dado que esta tecnologia de
tratamiento cuenta con un sistema interno innovador, en el que el soporte polimérico
contiene a la biomasa y ademas se genera una biopelicula sobre el mismo, entre
otros aspectos; existen entonces factores de distribucién de los microorganismos,
penetracion del sustrato en el soporte y la biopelicula, el mismo espesor del soporte
no tejido que contiene la biomasa inmovilizada y otros que influencian a que se
obtenga un comportamiento como el reportado de la operacion real, en el que
AQUASIM queda limitado para las muchas especificaciones que tiene el sistema

real en la parte interna, que no se pueden introducir al programa.

La figura 25 se obtuvo debido a que al programa AQUASIM se le puede solicitar
gue muestre resultados del comportamiento de cualquier variable previamente
mencionada. Por lo cual se indic6 pertinente tomar en cuenta el espesor de

biopelicula (L,) desde la definicion de las variables.

Cabe destacar que, el espesor de biopelicula del sistema real, no fue cuantificado

en ningln momento, por lo que no se puede contrastar la simulacion de AQUASIM,
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sin embargo representa otra herramienta util de comportamiento del espesor de

biopelicula mediante un programa tomando en cuenta datos reales.
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Figura 25. Crecimiento en el espesor de biopelicula derivado de la simulacion.

El comportamiento observado de la figura 25, se encuentra altamente condicionado
por diferentes factores, como pH, temperatura, concentracion de los sustratos en la
solucion, resistencia a la transferencia de masa externa e interna en la biopelicula

gue crece sobre el soporte no tejido asi como desprendimientos.

Se puede ver entonces que existe una variacion continua en las concentraciones
dentro del reactor para los sustratos estudiados, debido a la misma inercia de la
variabilidad en las concentraciones de entrada y de los factores de consumo por la
competencia entre la actividad autotréfica y heterotrofica. Por lo tanto el aumento y

decremento continuo del espesor de la biopelicula simulado por AQUASIM, se debe
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principalmente a que existe desprendimiento de la biomasa y a la inercia de los
esfuerzos cortantes por el paso del flujo de agua, lo que origina decrementos,
adicionalmente a que llegan a existir tasas de consumo de sustrato pequefias sobre
la superficie del soporte que disminuyen a su vez la velocidad de crecimiento de la
biomasa, por lo que se generan decrementos en diferentes intervalos de operacion,
gue compiten en contraste con los incrementos debidos al consumo de sustrato

entre otros factores.

Este comportamiento se vera afectado también una vez realizada la estimacion de
pardmetros, ya que todos los factores previamente mencionados también

cambiaran y por lo tanto tendran un impacto en el espesor de biopelicula.

Estimacién de pardmetros

Al obtener la estimacioén finalizada, se obtuvieron los siguientes valores de la tabla

8 para los pardmetros cinéticos de la ecuacion de Monod:

Tabla 8. Valores finales de la estimacion de parametros

Parametro Unidades Valor estimado
Mméx-H d? 6.412
Mméx-A d? 0.848

Ks1 g DQO /m3 11.241
Ks2 g N — NH4/m?3 2.442
K02 g O,/m3 20.270
Ka-o2 g O2/m3 4.061

68



De acuerdo con los valores reportados de literatura (Tabla 6), al compararlos con
los estimados (Tabla 8), se observa que los pardmetros de velocidad de crecimiento
especifico y constantes de semisaturacién de la biomasa obtenidos entran en los
intervalos de literatura, por lo que se consideran confiables en la generacion del
modelo. Sin embargo, los valores para las constantes de semisaturacion de oxigeno
para la biomasa autétrofa y heterétrofa quedan desviados de los reportados en la
literatura, esto se puede deber a que estas constantes involucran el proceso de
consumo de oxigeno y de acuerdo a los valores reportados de la operacién real, las
concentraciones de oxigeno disuelto a lo largo de gran parte de la operacién fue
muy inestable e incluso durante los primeros 50 dias de operacién la concentracion
a la salida del reactor se reporta nula, esta situacion operativa debiere estar
estrechamente relacionada al obtener estos valores de pardmetros tan desviados
respecto de procesos que quiza en la literatura cumplen una concreta operatividad

en la aeracion del reactor.

Modelacion 1

ler intervalo de dias (0-20) al flujo de recirculacion de 60.48 [m3/d]

Posteriormente, retomando la clasificacién de las modelaciones de acuerdo al flujo
y tiempo de operacién (Tabla 3), se ingresaron los nuevos valores de los pardmetros

(Tabla 8), y se ajusté la modelacion para que se realizara a 20 dias.

En la figura 26 se observa la modelacion de la Demanda Quimica de Oxigeno, en

donde claramente, al haber ajustado los valores para los parametros cinéticos se
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logré que los valores modelados asemejen la tendencia de los experimentales,

hasta con un porcentaje de la desviacion media relativa del 11.44 %.
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Figura 26. Modelacion de la concentracion de sustrato organico medido a través de la DQO para

20 dias de operacién tomando los pardmetros estimados, en comparacion con los datos
experimentales reportados.

En la figura 27 se observa la modelacién para la concentracion de N-NH4, en donde
de igual forma se observa que al haber ajustado los parametros, se obtiene una
modelacién con tendencia similar a los experimentales hasta con un 23.29 % de

desviacion media relativa.
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Figura 27. Modelacion de la concentracion de N-NH4 para 21 dias de operacién tomando los
parametros estimados, en comparacion con los datos experimentales reportados.

Con base en los resultados obtenidos para la modelacion 1 y derivado del calculo
estadistico para la validacion del modelo, se puede ver que para el sustrato DQO,
hay una desviacién de los datos experimentales de 11.44%, lo cual, aunque algunos
autores catalogan como referencia que P(%) debe ser menor al 10% (Azuara, et al.,
2007), se puede considerar aceptable, y es justificable debido a que todo sistema
en el arranque de su operacién sufre una menor confiabilidad en su control y por lo
tanto vemos reflejado esto como una gran variabilidad en las mediciones de
concentracion que se reportan; incluso lo podemos ver con claridad en la figura 26
en donde, era evidente que al ingresar por primera vez la carga organica al reactor
debia tener un impacto inmediato en la degradacion del sustrato y posteriormente

con el acondicionamiento del control de la operaciéon, se puede notar un aumento
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en las concentraciones a la salida del reactor; esto tiene particular importancia en la
generacion del modelo porque, como toda ecuacion, la de Monod, describird
tendencias como degradaciéon exponencial de sustratos y aunque precisamente la
cinética Monod tiene pardmetros que permiten describir mejor el comportamiento
de la utilizacion de un sustrato, esto representd un desafio mayor para el programa.
En cuanto al sustrato de nitrbgeno amoniacal, se observa una desviacién media
relativa del 23.29 %, es decir, de la misma forma esta fuera del valor deseado para
una buena modelacién, pero la tendencia visual de los datos parece adecuada para
la descripcién de los datos experimentales. Cabe destacar que experimentalmente
las concentraciones de oxigeno en el reactor impactan mucho la oxidacion de los
sustratos, ya que esta reportado que una limitacion muy grande esta dada por la
concentracion de oxigeno disuelta en la fase en solucion dentro del reactor, tal como
se explica en la figura 28; en donde al mantener la concentracion de oxigeno
constante, se observa que si se tienen concentraciones altas de amonio, muy
probablemente el oxigeno limitara el proceso ya que no sera suficiente para oxidar
todo el amonio, y conforme se logra el decremento en la concentracién de amonio,
ahora sera suficiente o incluso estara en exceso el oxigeno que se encuentre en

solucién.
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Figura 28. Reactor de biopelicula nitrificante con aeracion, con concentraciones de oxigeno
constantes en la fase en solucién. Se observa que, dependiendo de las concentraciones de
Amonio en solucién, el componente limitante se desplazara a lo largo del reactor (Lopez, et al,
2017).

Derivado de esto, es que se considera que los parametros de semisaturacion de
oxigeno para la biomasa son de crucial relevancia para los resultados que se
obtuvieron en la modelacién y como ya se mencion0, los valores estimados por el

programa parecerian desviados de los reportados, lo que impacta la modelacion.

En la figura 29 se observa el espesor de biopelicula modelado para 20 dias de
operacion, partiendo del valor inicial de 0.0001 [m]. En esta modelacion del espesor,

se observa que el intervalo va desde el inicial y hasta aproximadamente 140 pm,
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presentando incrementos y decrementos derivados del consumo de sustrato y

desprendimiento de biomasa principalmente.
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Figura 29. Variacion en el espesor de biopelicula para los primeros 20 dias de modelacion.

Modelacién 2

2do intervalo de dias (21-49) al flujo de recirculacién de 69.12 [m3/d]

Después, se ajustd la modelacion para que se realizara a partir del dia 20 y hasta
el 49, segun la clasificacion de modelaciones de acuerdo a flujo. Cabe mencionar
gue los valores de los parametros estimados (Tabla 8) ya estan ingresados desde
la modelacién anterior, por lo que ya no fue necesario introducirlos en esta y

posteriores modelaciones.
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En la figura 30 se observa la modelacion de la Demanda Quimica de Oxigeno, en

donde se alcanzd a obtener hasta un 24.14% de desviacion media relativa.
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Figura 30. Modelacion de la concentracion de sustrato organico medido a través de la DQO para
los dias 21 a 50 de operacién tomando los pardmetros estimados, en comparacion con los datos
experimentales reportados.

Aungue en la figura 30 se observa que la modelacion sigue la tendencia de los datos
experimentales, existen puntos experimentales para los que la modelacion queda
limitada ya sea por el parametro de semisaturacion, debido a que implica la
concentracion de oxigeno disuelto y ya se menciond que es muy variable, o porque
existen ciertas desviaciones en los datos de operacion que pudieran haber sido
provocados por un sobresalto en el control o en la misma calidad del influente; estas

fluctuaciones en aumentos o disminuciones en la concentracion de sustrato las
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reciente el programa que no logra modelarlo por completo y genera grandes

desviaciones aparentes.

En la figura 31 se da una situacion similar para el sustrato de nitrdgeno amoniacal,
en donde se observa que el modelo es relativamente cercano a los datos
experimentales, sin embargo los datos experimentales tienden a valores cercanos
a cero, y aunque los del modelo aparentan una similitud, la realidad es que
igualmente existen variaciones en al menos un orden de magnitud que replicado
para casi todos los datos comparados de la modelacion con los experimentales
sumados en la desviacion media relativa da como resultado que el valor de P sea
mayor a 100%, lo que implica totalmente en la no confiabilidad de la modelacion en

este intervalo de dias.
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Figura 31. Modelacion de la concentracion de N-NH4 para los dias 21 a 50 de operaciéon tomando

los parametros estimados, en comparacion con los datos experimentales reportados.
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Ya se ha mencionado que existen especificaciones de la tecnologia del reactor
biolégico tubular de la operacion real, que no pueden ser introducidos al programa,
lo que afecta fuertemente la modelacion obtenida, como la de la figura 31, sin
embargo otro factor que pudo originar el comportamiento real, es que en la
configuracion de la estructura interna del reactor, hubo una distribucién de biomasa
autotrofa que permitié el consumo de amonio a altas tasas de velocidad en la
entrada del reactor y por ello el amonio a la salida siempre disminuyé e incluso a
partir del dia 20 present6 la tendencia a concentraciones de cero. Esto,

evidentemente limitado a presentarse en el programa AQUASIM.

En la figura 32, se presenta la continuacién del espesor de biopelicula para los dias
21 al 50, en donde se puede observar un decremento de aproximadamente 40-45
um derivado de una alta tasa de desprendimiento o bajas tasas de consumo de

sustrato.
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Figura 32. Variacion en el espesor de biopelicula para el intervalo de 21 a 50 dias de modelacion.

Modelacion 3

3er intervalo de dias (50-77) al flujo de recirculacién de 79.2 [m3/d]

Para este intervalo se ajust6 la modelacién para que se realizara a partir del dia 50

y hasta el 77, marcando el final de la modelacion.

En la figura 33, se observa la modelacion de la Demanda Quimica de Oxigeno, en

donde se alcanzd a obtener hasta un 36.63 % de desviacion media relativa.

78



400

° ® Experimental
. 350 - X Modelo
[g2]
3
85 300 A
o
C
)
‘:_<° 250 A
o X X
S
T 200 4
= °
E
S 150 -
3 150 ° X y %
S X ° X
é 100 - x @ X x 2 ® o X o¥N y
°
() ) L4 o x » X [ x
o X X X
50 4 X [J
°
° PRl | d
° °
O T T T T T T
48 53 58 63 68 73 78
Tiempo (dias)

Figura 33. Modelacion de la concentracion del sustrato organico medido a través de la DQO para
los dias 50 a 77 de operacién tomando los pardmetros estimados, en comparacion con los datos
experimentales reportados.

En este tercer intervalo de dias de operacion a flujo de 79.2 m3/d se observa que la
modelacién de DQO pudo estar afectada por unos datos experimentales con gran
desviacién de la tendencia que llevan todos los demas( incluso de los mismos datos
experimentales), derivado de algun posible error en la medicion experimental, ya
gue se elevan a valores que triplican los de la tendencia de valores o que bajan
algunos ordenes de magnitud respecto de la tendencia general, lo que nuevamente

para AQUASIM es complicado de modelar.

En la figura 34, para nitrogeno amoniacal, tal como se ha visto desde la simulacion
inicial, al ser tan estricto y permanecer casi constante el valor de la concentracion
de salida de este, llevar a cabo la modelacion para obtener ese valor a lo largo de

toda la operacion ha sido muy complicado y pareceria necesario la reconsideracion
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para este intervalo de otra ecuacion cinética que pudiere describirlo, aunque
también se puede ver que para el final de la modelacién, desde el dia 63 hay una
tendencia clara para disminuir los valores e incluso llegar a cero como en lo

experimental.
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Figura 34. Modelacion de la concentracion de N-NH4 para los dias 50 a 77 de operacion tomando
los pardmetros estimados, en comparacion con los datos experimentales reportados.

Es importante destacar que para este intervalo de operacion, hay un
comportamiento como el observado en la figura 35; en donde la actividad
heterotréfica es apenas o nulamente afectada por la presencia de organismos
autotrofos, debido a que la DBO disminuye mientras que el NH4 no lo hace, debido
a que la actividad autotréfica depende fuertemente de la concentracién de los

sustratos organicos y nitrogenados y so6lo hasta que la DQO en la figura 33
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disminuy6 considerablemente es que dias después (a partir del 63), en la figura 34

disminuye la concentracion de N-NHa.

NH4

DBO

Solo remocion
de DBO
(Remocion de
DBO con oxigeno
limitado)

Remocion
combinada de
DBO (DBO
limitado) y
nitrificacion con
oxigeno limitado

Nitrificacion
con oxigeno
limitado

Nitrificacion con
amoniaco
limitado

—>

Figura 35. Concentracion a lo largo del tiempo para amoniaco (NH4), demanda bioquimica de
oxigeno (DBO) y oxigeno disuelto (O2) asi como la dependencia de los sustratos y limitaciones
gue se presentan dentro de la complejidad de un reactor.

En la figura 36, se observa la variacion del espesor para la biopelicula en el dGltimo

intervalo de operacion. Se puede destacar el aumento en aproximadamente 300 pm

debido a que, para este intervalo hay un alto consumo de sustrato, reflejado como

una baja en la DQO y de N-NHa4, presentadas previamente y por ende se da este

gran aumento en el espesor.
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Figura 36. Variacion en el espesor de biopelicula para el intervalo de 50 a 77 dias de modelacion.

A continuacion en la tabla 9 se puede ver el resultado del célculo de la desviacion

media relativa para los diferentes intervalos de modelacion.

Como ya se ha mencionado, el primer intervalo ha presentado los mejores
resultados para la desviacion media relativa, el segundo intervalo podria
considerarse no confiable ante las diferentes situaciones ya mencionadas, y para el
tercer intervalo nuevamente el programa adaptandose a este proceso, mejora los

valores para la desviacion.
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Tabla 9. Desviacién Media Relativa (P) para las diferentes modelaciones.

Modelacion Flujo de Tiempo de DQO N-NH4
recirculaciéon operacién . .

(m¥/d) (dias) P (%) P (%)

1 60.48 0-20 11.44 23.29

2 69.12 20-49 24.14 263.96

3 79.2 49-77 36.63 52.19

Andlisis de la modelacion a diferentes flujo de recirculacion

Finalmente para la etapa 3 se presentan los resultados de la modelacion
considerando el hipotético caso en que la operacion fuera a 77 dias de operacion
para cada uno de los flujos de recirculacion mencionados, obteniendo 3 escenarios

diferentes (Tabla 5).

Operacion a flujo de 60.48 [m3/d](1), 69.12 [m3/d](2) y 79.2 [m3/d](3) con la

concentraciéon de la DQO.

En las graficas 37, 38 y 39 se planteo el efecto que tendria el consumo de sustrato
organico medido a través de la DQO al aumentar el flujo de recirculacion para toda
la operacién de 77 dias, lo que se observa es que el comportamiento en si es muy
similar al obtenido con la modelacion, sin embargo se nota con claridad que al
aumentar el flujo de recirculacion el consumo de sustrato se da con mayor rapidez,
debido a que al traslapar las graficas y compararlas en algunos puntos de operacion,
se ve que las concentraciones de sustrato son menores conforme aumento el flujo

de recirculacion, lo cual se puede atribuir a una disminucién de la carga organica
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porque indirectamente al aumentar el flujo hay una dilucibn mayor de la carga
organica y por ende el reactor puede disminuir las concentraciones de los sustratos

que ingresan con mayor rapidez y lograr que fuera mas efectivo el tratamiento.

s0 4 1 . ® Experimental
&
X
£ o Modelo
8B 400 A = X
o ® 9 ® x ¢
X XXX X
oo
~6—< 300 -.X Q<. o @< o X X XX
2 0<><‘X %e XX & % "% @ x
© 200 %X'X o o X e XX
Q °® o0 o e XX x e
= »e® ° o * 0l X s
>
d 100 - o 0 0o ¢
@© e® X .XXJ
©
c [ ] ..
£ o = .t
a 0 10 20 30 40 50 60 70 80

Tiempo (dias)

Figura 37. Modelacion de la concentracién de sustrato organico medido a través de la DQO a 77
dias de operacion continua a flujo de 60.48 m3/d
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Figura 38. Modelacion de la concentracion de sustrato organico medido a través de la DQO a 77
dias de operacion continua a flujo de 69.12 m3/d
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Figura 39. Modelacion de la concentracion de sustrato organico medido a través de la DQO a 77
dias de operacién continua a flujo de 79.2 m3/d.

Operacioén a flujo de 60.48 [m?®/d](1), 69.12 [m3/d](2) y 79.2 [m?3/d](3) con la
concentracion del N-NH4

En las graficas 40, 41 y 42 se plante0 el efecto que tendria el consumo de sustrato
de amonio al aumentar el flujo de recirculacion para toda la operacion de 77 dias;
de la misma manera que para la DQO, se observa el aumento en la rapidez de
consumo del sustrato conforme el flujo aumentd, incluso en la grafica 42 los valores

de concentraciones modelados toman mas cercania a los experimentales.

Este andlisis ofrece posibilidades para una evaluacién operativa en escalas

posteriores o puesta en marcha de estos mismos reactores.
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60.48 m3/d.
80
— Xxes X Modelo
£ @ X X ® Experimental
® ® x
2B 60 | o
= o X 2
Z 50 A
=
Z o o
2 ® X«
S 30 A o % K,
2 (Y
5 20 ° < X
] i XL x X
£ 101 S TR R aseas R
© 0 ©00000000000000000000000000000000000000000000004S65SSIS
0 10 20 30 40 50 60 70 80

Tiempo (dias)

Figura 41. Modelacion de la concentracion de N-NH4 a 77 dias de operacién continua a flujo de

69.12 m¥/d.
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Figura 42. Modelacion de la concentracion de N-NH4 a 77 dias de operacion continua a flujo de
79.2 m3/d.

Conclusiones

Se logré generar la modelacion descriptiva de la operacion del reactor biolégico
tubular para 3 intervalos de operacion hasta 77 dias, con base en la estimacién de
parametros de AQUASIM, en la que, a excepcidbn de las constantes de
semisaturacion de oxigeno para la biomasa autoétrofa y heterétrofa, el resto de los

parametros se ubicaron dentro del intervalo reportado en la literatura.

Con el aprendizaje en el manejo de AQUASIM en lo que respecta a la simulacién
se logré generar la calibracion del programa, con base en la informacién real
reportada de la operacion del reactor y comparando los resultados obtenidos con lo
reportado en la literatura. En cuanto a la herramienta de estimaciéon de parametros,
se obtuvo los valores para los parametros cinéticos asi como la modelacién

descriptiva en la etapa 2 de este proyecto y en la etapa 3 la modelacién predictiva,
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gue permite establecer primeras recomendaciones para los tomadores de
decisiones tales como la cantidad de médulos de reaccion necesarios para cierta
cantidad de flujo de agua a tratar, asi como establecer criterios de disefio para lograr
el escalamiento de la tecnologia de forma adecuada, ya que fue posible notar como
aumento la rapidez de consumo del sustrato al aumentar el flujo de recirculacion,
por lo que en una escala mayor para la que se requieran mas reactores se podria

establecer cualitativamente que se debera operar a flujos de recirculacion altos.

Con base en lo obtenido a través de la modelacién, se consiguié establecer un
protocolo de ejecucion en el que se puede comenzar con modelos sencillos, si se
considera un solo proceso de consumo de sustrato, hasta generar un esquema de
compartimentos lo mas consistente posible respecto del sistema real con todos los
procesos bioquimicos pertinentes e incluso considerar la adherencia y

desprendimiento de la biomasa.

Para algunos intervalos de operacion la modelacién es adecuada con base en la
desviacion media relativa, ya que en la modelacion 1, se logré describir los datos
experimentales de buena manera al obtener valores por arriba del 77% para las
concentraciones de N-NH4 y 89% para la DQO. Sin embargo para la simulacién 2,
al obtener un valor mayor al 200% de desviacion media, no se puede establecer
una confiabilidad en este intervalo, por lo que es recomendable revisar otros
procesos inherentes a los sistemas de reaccion de biomasa inmovilizada, como la
inactivacion de la biomasa, la resistencia a la transferencia de masa externa, los
procesos especificos de zonas aerobias y anodxicas debidos al espesor de

biopelicula, entre otros.
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ANEXO A

Resultados de operacion real en el biorreactor.

A continuacion se presentan los resultados obtenidos de la operacion real del

biorreactor, que se introducen al programa AQUASIM para la generacion de la

modelacién. Los medicion de las concentraciones de la DQO y N-NH4 se basaron
en NMX-AA-030/2-SCFI-2011 y NMX-AA-026-SCFI-2010 respectivamente.

Tabla Al. Concentraciones de DQO, N-NH4 y oxigeno disuelto para 20 dias de

operacion a flujo de recirculaciéon de 60.48 [m3/d].

Flujo de
recirculaciéon| Concentracién N-NH, | Concentracion DQO |Concentracion oxigeno
de 60.48 (g/m’) (g/m?) disuelto O, (g/m?)
m?/d

Dia Entrada Salida Entrada Salida Entrada Salida

1 68.6 63 351.26 281.90 1.5 0

2 140 65.8 270.34 264.55 0.75 0

3 67.2 56 293.46 232.76 1.1 0

4 75.6 58.8 293.46 226.98 0.83 0

5 84 72.8 229.87 221.20 0.5 0

6 112 70 411.95 261.66 0.75 0

7 70 70 157.62 143.17 0.23 0

8 112 42 226.98 146.06 1.11 0

9 84 36.4 281.90 174.96 1.1 0
10 75.6 28 310.80 140.28 0.6 0
11 50.4 42 261.66 212.53 0.8 0
12 33.6 19.6 192.30 154.73 0.7 0
13 58.8 30.8 293.46 273.23 1.6 0
14 70 11.2 273.23 261.66 2.1 0
15 72.8 25.2 403.28 284.79 1.5 0
16 50.4 39.2 310.80 258.77 1.34 0
17 53.2 25.2 377.27 362.82 1.36 0
18 56 25.2 316.58 293.46 1.54 0
19 53.2 16.8 513.11 368.60 0.23 0
20 42 22.4 397.50 394.61 1.61 0
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Tabla A2. Concentraciones de DQO, N-NH4 y oxigeno disuelto para 28 dias de

operacién a flujo de recirculacién de 69.12 [m3/d].

Flujo de
recirculacion| Concentracién N-NH, | Concentracién DQO |Concentracidn oxigeno
de 69.12 (g/m’) (g/m”°) disuelto O, (g/m°)
m>/d
Dia Entrada Salida Entrada Salida Entrada Salida
21 56 2.0 302.13 267.45 1.21 0
22 58.8 2.0 455.31 362.82 1.36 0
23 44.8 2.0 310.80 177.85 1.89 0
24 53.2 2.0 322.36 200.97 1.02 0
25 44.8 2.0 258.77 186.52 1.23 0
26 39.2 2.0 348.37 307.91 0.05 0
27 109.2 2.0 359.93 351.26 1.77 0
28 109.2 2.0 348.37 307.91 1.65 0
29 28 2.0 481.32 345.48 1.34 0
30 22.4 2.0 261.66 200.97 1.36 0
31 30.8 2.0 305.02 151.84 1.25 0
32 28 2.0 325.25 290.57 1.35 0
33 36.4 2.0 359.93 261.66 0 0
34 36.4 2.0 250.10 177.85 1.34 0
35 42 2.0 553.57 484.21 1.64 0
36 19.6 2.0 299.24 212.53 1.34 0
37 50.4 2.0 348.37 177.85 1.98 0
38 42 2.0 388.83 146.06 1.64 0
39 44.8 2.0 414.84 125.83 1.36 0
40 42 2.0 241.43 172.07 1.67 0
41 42 2.0 455.31 368.60 1.57 0
42 44.8 2.0 539.12 267.45 0.98 0
43 39.2 2.0 562.24 247.21 1.54 0
44 42 2.0 533.34 423.51 1.54 0
45 39.2 2.0 284.79 241.43 1.25 0
46 14 2.0 322.36 200.97 1.01 0
47 16.8 2.0 310.80 177.85 0.75 0
48 28 2.0 481.32 345.48 0 0
49 30.8 2.0 461.09 322.36 0.5 0
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Tabla A3. Concentraciones de DQO, N-NH4 y oxigeno disuelto para 27 dias de

operacioén a flujo de recirculacion de 79.2 [m3/d].

F_lujo d?, Concentracién N-NH, | Concentracién DQO |Concentracidn oxigeno
recirculacion R (&/m?) disuelto O, (g/m’)
de 79.2m*/d (8/m) g/m 218

Dia Entrada Salida Entrada Salida Entrada Salida
50 36.4 2.0 241.43 146.06 0.75 2.2
51 39.2 2.0 244.32 105.60 1.2 4.1
52 25.2 2.0 333.92 122.94 1.11 2.1
53 36.4 2.0 409.06 131.61 0.25 4.19
54 33.6 2.0 420.62 16.00 0.17 3.83
55 8.4 2.0 154.73 122.94 0 3.38
56 33.6 2.0 267.45 105.60 1.29 4.43
57 30.8 2.0 663.40 377.27 0.83 4.81
58 36.4 2.0 284.79 70.91 1.2 4.07
59 39.2 2.0 241.43 105.60 1.25 4.35
60 39.2 2.0 235.65 79.58 1.51 4.33
61 39.2 2.0 177.85 102.71 1.48 4.03
62 42 2.0 264.55 177.85 1.48 3.97
63 36.4 2.0 108.49 10.22 1.49 3.68
64 14 2.0 96.92 99.82 1.9 3.39
65 11.2 2.0 336.81 105.60 0 3.68
66 8.4 2.0 212.53 36.23 1.68 4.26
67 8.4 2.0 186.52 76.69 1.9 4.25
68 8.4 2.0 24.67 73.80 0.32 3.6
69 8.4 2.0 88.25 24.67 1.9 3.2
70 11.2 2.0 70.91 10.22 0.3 3.7
71 5.6 2.0 30.45 27.56 1.9 3.9
72 5.6 2.0 91.14 85.36 121 4.12
73 5.6 2.0 88.25 65.13 1.3 3.95
74 5.6 2.0 313.69 50.68 15 4.1
75 5.6 2.0 151.84 30.45 1.7 4.3
76 2.8 2.0 96.92 76.69 1.7 4.3
77 2.8 2.0 172.07 82.47 1.04 4.3
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ANEXO B

Herramienta de estimacidén de parametros de AQUASIM

En AQUASIM se puede efectuar estimacion de parametros. Los parametros son
estimados por la minimizacion de la suma de los cuadrados de las desviaciones
medias entre los datos medidos y los calculados por el modelo, lo cual se expresa

como.

(f Y
meas.i — f;(p)
() = 2T

i=1
Figura B1. Férmula para la minimizacion de la suma de los cuadrados de las desviaciones
medias entre los datos medidos y calculados.

donde fi(p) es cualquier variable en un instante dado y localizada en un
compartimento como funcion de los parametros p = (p1,..., Pm) Y fmeas,i Y Omeas,i SON
los valores y las desviaciones estandares de unas cantidades medidas
representadas mediante una lista de variables real. La sumatoria abarca todas las
variables, compartimentos, y calculos especificados en la definicion de la estimacion
de pardmetros, y a todos los pares de datos de las cantidades medidas

involucradas.

En la figura B2 se muestra la ventana usada para definir y arrancar una estimacion
de parametros. Los parametros activos a ser estimados tienen que ser
seleccionados de las variables disponibles vistas en el extremo derecho, las cuales

para este proyecto, son los parametros de la ecuacion de Monod.
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Parameter Estimation

Parameters:
active

K& 02
KH_02
K_51
K_52
mu_1
L2

Calculations:
active

E ztimacion]

Start

Method: & secant © simples

i

MHew

Hadis

b awirmum Murmber of lterations:

available

K& 02
KH_02
KSAT_D2
K_51
K_52
mu_#1
L2

available:

E stimacion

100

Figura B2. Ventana para la edicién del célculo de la estimacién de parametros en AQUASIM.

Por otro lado en la figura B3 se lleva a cabo la especificacion del calculo. Cada

calculo requiere un niumero de calculo, una especificacion del estado inicial y una

serie de definiciones de cantidades fijas para el ajuste. Cada una de éstas consiste

de una lista de variable real que contiene el dato medido y una variable, un

compartimento, y una coordenada temporal o espacial, donde esta variable tiene

gue ser evaluada.
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Edit Calculation for Parameter Estimation

*

t ame: Estimacion

Description: |

Cale. Mumber. |0

Initial Time: |1

Iritial State: {* given, made consiztent " steady state
Fit Targets: Data : Yariable{Compartment Zone, TimeS pace)

51_zalida : 571 [Bioreactor, Bulk Yolume, O]
52_zalida : 52 [Bioreactor, Bulk Volume, O]
C_0Z_zalda : C_D2Z [Bioreactor, Bulk olume, 0]

&dd

Status: v active for parameter estimation

Cancel

Figura B3. Ventada para la especificacién del tiempo de arranque de la estimacién asi como

para introduccién de los datos medidos.

Como ultimo punto, se selecciona el método numérico usado para buscar el minimo

de x?y el maximo numero de iteraciones.
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ANEXO C

Céalculo de la desviacion media relativa

Intervalo de dias al flujo de recirculacién de 60.48 [m3/d]

Tabla C1. Resultados del célculo de la desviacion media relativa para 21 dias de

simulacién de la DQO.

Datos Datos % Desviacion media
DO experimentales AQUASIM relativa
Dia Cont(:;;r';rga)uon Conc(:;;;rga)uon Diferencias P (%)
1 281.9 281.9 0.00000 19.84
2 264.6 282.5 0.06765
3 232.8 274.3 0.17826
4 227 267.9 0.18018
5 221.2 255.6 0.15552
6 261.7 261.7 0.00000
7 143.2 252.2 0.76117
8 146.1 220.6 0.50992
9 175 213.5 0.22000
10 140.3 208.3 0.48468
11 212.5 210.3 0.01035
12 154.7 204.3 0.32062
13 273.2 209.6 0.23280
14 261.7 228.8 0.12572
15 284.8 248.4 0.12781
16 258.8 261.4 0.01005
17 362.8 279.9 0.22850
18 293.5 295.3 0.00613
19 368.6 311.4 0.15518
20 394.6 343.8 0.12874
21 267.4 337.9 0.26365
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Tabla C2. Resultados del célculo de la desviacion media relativa para 21 dias de

simulaciéon de N-NHa.

N-NH. D.atos Datos % Desviaci(.Sn media
B experimentales AQUASIM relativa
Dia Cont(::/nr';raa)cmn Conc(:z;r:';a)mon Diferencias P (%)
1 63 63 0.00000 30.15
2 65.8 66.84 0.01581
3 56 69.26 0.23679
4 58.8 66.13 0.12466
5 72.8 67.42 0.07390
6 70 71.34 0.01914
7 70 72.89 0.04129
8 42 70.91 0.68833
9 36.4 66.88 0.83736
10 28 60.47 1.15964
11 42 55.9 0.33095
12 19.6 49.12 1.50612
13 30.8 43.9 0.42532
14 11.2 41.18 2.67679
15 25.2 38.76 0.53810
16 39.2 39.92 0.01837
17 25.2 39.26 0.55794
18 25.2 37.72 0.49683
19 16.8 35.72 1.12619
20 22.4 33.58 0.49911
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Intervalo de dias al flujo de recirculaciéon de 69.12 [m3/d]

Tabla C3. Resultados del célculo de la desviacion media relativa para el intervalo

de 21 a 50 dias de simulacién de la DQO.

DQO experDi:z;tales A(IIDSZZSIM % Desviacién media relativa
g | Concentracion | Concentracén| pyerencias | P4
21 267.4 267.4 0.00000 32.39
22 362.8 285.6 0.21279
23 177.8 288.8 0.62430
24 201 264.2 0.31443
25 186.5 248.6 0.33298
26 307.9 250.2 0.18740
27 351.3 278.7 0.20666
28 307.9 292.9 0.04872
29 345.5 310.4 0.10159
30 201 306.8 0.52637
31 151.8 269.2 0.77339
32 290.6 261 0.10186
33 261.7 275.1 0.05120
34 177.8 255 0.43420
35 484.2 286.9 0.40748
36 212.5 314.4 0.47953
37 177.8 280.5 0.57762
38 146.1 259.2 0.77413
39 125.8 239 0.89984
40 172.1 218.9 0.27193
41 368.6 240.6 0.34726
42 267.4 278.4 0.04114
43 247.2 283.3 0.14604
44 423.5 316 0.25384
45 241.4 326.8 0.35377
46 201 297.4 0.47960
47 177.8 270.7 0.52250
48 345.5 275.5 0.20260
49 322.4 308.4 0.04342
50 146.1 287.9 0.97057
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Tabla C4. Resultados del célculo de la desviacion media relativa para el intervalo

de 21 a 50 dias de simulacién de N-NHa.

N-NH. E?atos Datos % Desviacic.'m media
- experimentales AQUASIM relativa
Dia Conc(:;;;rs)mon Con((:ge/rlr';rga)uon Diferencias P(%)
21 2 2 0.00000 273.61
22 2 5.243 1.62150
23 2 7.173 2.58650
24 2 8.368 3.18400
25 2 9.384 3.69200
26 2 9.256 3.62800
27 2 11.34 4.67000
28 2 15.46 6.73000
29 2 15.29 6.64500
30 2 12.42 5.21000
31 2 10.9 4.45000
32 2 9.878 3.93900
33 2 9.35 3.67500
34 2 9.193 3.59650
35 2 9.387 3.69350
36 2 8.777 3.38850
37 2 8.705 3.35250
38 2 9.449 3.72450
39 2 9.634 3.81700
40 2 9.854 3.92700
41 2 9.86 3.93000
42 2 10.02 4.01000
43 2 10.01 4.00500
44 2 9.887 3.94350
45 2 9.952 3.97600
46 2 9.023 3.51150
47 2 7.62 2.81000
48 2 7.214 2.60700
49 2 7.3 2.65000
50 2 7.628 2.81400
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Intervalo de dias al flujo de recirculacién de 79.2 m3/d

Tabla C5. Resultados del célculo de la desviacion media relativa para el intervalo

de 50 a 77 dias de simulacién de la DQO.

Datos Datos % Desviacién media
Dao experimentales AQUASIM relativa
Dia Con((:g/nr:sa)cmn Cont(::/nr';r;a)cmn Diferencias P (%)
50 146.1 146.1 0.00000 49.61
51 105.6 142.9 0.35322
52 122.9 137 0.11473
53 131.6 143.5 0.09043
54 16 128.8 7.05000
55 122.9 117.3 0.04557
56 105.6 113.4 0.07386
57 377.3 163.6 0.56639
58 70.91 190.5 1.68650
59 105.6 157.9 0.49527
60 79.58 145.1 0.82332
61 102.7 128.6 0.25219
62 177.8 138.7 0.21991
63 10.22 126.9 11.41683
64 99.81 103 0.03196
65 105.6 110 0.04167
66 36.23 102.2 1.82087
67 76.69 91.26 0.18999
68 73.8 88.98 0.20569
69 24.67 76.99 2.12079
70 10.22 60.5 4.91977
71 27.56 47.77 0.73331
72 85.36 51.47 0.39702
73 65.13 59.37 0.08844
74 50.68 62.64 0.23599
75 30.45 60.26 0.97898
76 76.69 59.32 0.22650
77 82.47 67.53 0.18116
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Tabla C6. Resultados del célculo de la desviacion media relativa para el intervalo

de 50 a 77 dias de simulacién de N-NHa.

N-NH, I?atos Datos AQUASIM % Desviacic?n media
B experimentales relativa
ia | Concentradion | Concentracon | perencias | p (g
50 2 2 0.0000 52.54
51 2 2.875 0.4375
52 2 3.34 0.6700
53 2 3.621 0.8105
54 2 4.028 1.0140
55 2 3.831 0.9155
56 2 3.74 0.8700
57 2 4.008 1.0040
58 2 4,171 1.0855
59 2 4.423 1.2115
60 2 4.623 1.3115
61 2 4.758 1.3790
62 2 4.893 1.4465
63 2 4.992 1.4960
64 2 4.665 1.3325
65 2 4,114 1.0570
66 2 3.689 0.8445
67 2 3.345 0.6725
68 2 3.111 0.5555
69 2 2.935 0.4675
70 2 2.862 0.4310
71 2 2.768 0.3840
72 2 2.621 0.3105
73 2 2.53 0.2650
74 2 2.461 0.2305
75 2 2.419 0.2095
76 2 2.348 0.1740
77 2 2.263 0.1315
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