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Resumen

El presente documento muestra el modelado y la
simulacion dinamica de un reactor biologico
secuencial (SBR), utilizado de manera comun en el
tratamiento biologico de aguas. Las etapas que
tienen lugar en este reactor son la carga de un cierto
volumen de efluente a tratar (con alta concentracion
en materia orgdnica), una primera etapa de reaccion
andxica (donde se produce la desnitrificacion, o
transformacion del nitrato soluble en nitrogeno
gaseoso), una segunda etapa aerobia (donde se
produce la nitrificacion, o transformacion del
amonio en nitrato), un periodo de reposo (realizado
para fomentar la sedimentacion de la materia
particulada), y finalmente, la descarga del agua
tratada (cuya concentracion en materia organica es
muy inferior a la de alimentacion). Para simular las
reacciones biologicas y quimicas que suceden en las
etapas anoxica y aerobia, se utiliza el modelo ASM1,
que tiene en cuenta el crecimiento y muerte de los
diferentes tipos de microorganismos (heterotrofos
aerobios, heterdtrofos —andxicos, nitrosomonas,
nitrobacter, etc.), asi como la hidrolisis del nitrégeno
y el sustrato biodegradable y la amonificacion del
nitrogeno soluble. A partir de una serie de datos
experimentales de las etapas anoxica y aerobia, se
estiman los parametros del modelo ASM1, de los que
no se tienen valores bibliogrdficos. Tipicamente,
para poder estudiar la estimacion de parametros y
poder decidir si los valores obtenidos son adecuados
y fiables, se recurre al calculo de sensibilidades. Sin
embargo, en la mayoria de los casos, la sensibilidad
calculada se realiza solo de manera local, lo que, en
cierto modo, deja el problema sin completar. Por
ello, en este documento, se realiza el calculo de la
sensibilidad  global, que st bien es
computacionalmente mucho mas complejo, sus
resultados son mdas robustos y aplicables.

Palabras  Clave:  Tratamiento de  aguas,
Nitrificacion-Desnitrificacion, Reactor SBR,
Sensibilidad global, Estimacion de Parametros,
EcosimPro©.

1 INTRODUCCION

Los microorganismos necesitan energia tanto para
mantenerse vivos como para reproducirse. Esta
energia la obtienen a partir de la oxidacion de un
determinado alimento (o dador de electrones). Para
que esta oxidacion tenga lugar, se requiere ademas la
presencia de un agente oxidante (o aceptor de
electrones). El dador de electrones puede ser, por
ejemplo, materia organica (y se hablaria de
microorganismos heter6trofos) o puede tratarse de
materia inorganica (y se hablaria de microorganismos
autotofros). A su vez, la materia orgdnica puede
tratarse de un sustrato, proveniente del exterior, como
en el caso de la carga de un reactor biologico (y se
hablaria de consumo exdgeno), o puede tratarse de
materia organica, proveniente de la muerte de los
propios microorganismos (y se hablaria de consumo
endégeno). Finalmente, ejemplos tipicos de dadores
de electrones inorganicos son el amonio (NH,") o el
nitrito (NO,).

El aceptor de electrones mas comun es el oxigeno
(0,), utilizado por los microorganismos aerobios.
Pero existen otros posibles aceptores de electrones,
como el nitrito o el nitrato (NO5’), utilizados por los
microorganismos anoxicos. De la misma forma, un
proceso puede ocurrir en condiciones aerobias (con
presencia de oxigeno) o en condiciones andxicas (con
presencia de nitrito o nitrato). En el caso de que no
haya ninguno de estos tres aceptores de electrones, se
hablaria de condiciones anaerobias.

Desde el punto de vista de la obtencion de la energia,
los microorganismos pueden clasificarse en
heterotrofos  aerobios,  heter6trofos  anodxicos,
autotrofos aerobios o autodtrofos andxicos, como se
resume en la tabla 1.

El modelo ASM1, presentado en [4] y mejorado en
[8], es un modelo matematico para la simulacion de
los procesos quimicos y bioldgicos que tienen lugar
en el tratamiento de agua residual con fangos activos.
Este tratamiento combina procesos en condiciones
tanto aerobias como anoxicas, y se basa en la accion
de distintos tipos de microorganismos (heterdtrofos



aerobios, heterotrofos anoxicos, autdtrofos aerobios)
para la eliminacién de los diferentes compuestos del
agua a tratar.

Tabla 1: Clasificacion de microorganismos segun la
fuente de obtencion de energia.

dador de electrones
. materia
materia inorgénica
organica (S... _
ganica (S.) | \p1*"NO,.)
o heterétrofos autotrofos
aceptor de 2 aerobios aerobios
electrones | NOy, | heterotrofos autotrofos
NOy anoxicos anoxicos

Para poder realizar tanto los procesos aerobios como
los anodxicos, el tratamiento de aguas residuales
puede llevarse a cabo, principalmente de dos maneras
distintas. En continuo, con varios reactores en serie,
de los cuales, algunos trabajaran, de manera
permanente, en condiciones aerobias, y otros en
condiciones andxicas. O bien, en discontinuo, con un
solo reactor que, de manera secuencial, trabajara de
manera andxica y aerobia. Este tipo de reactor,
llamado SBR, es el utilizado en el presente
documento.

El modelo ASM1 incorpora los siguientes procesos:

= Crecimiento de microorganismos heterétrofos (Xp)
anoxicos (desnitrificacion). Estos microorganismos
utilizan como fuente de electrones materia organica
(S), exdgena o endogena, que se oxida a CO, y H,O;
y como aceptor de electrones nitrato y nitrito. El
consumo de estos dos compuestos se produce en
serie y su producto final es nitrégeno gaseoso.
Ademas, se consume amonio, utilizado en la sintesis
celular. El proceso completo se muestra en las
reacciones 1 y 2 (donde se han omitido los
coeficientes estequiométricos correspondientes).

S+NH,;" +NO; — X, + NO, + CO, + H,0 (1)
S+NH; +NO, - X, +N,+CO,+H,0 (2)

= Crecimiento de microorganismos heterétrofos (Xp)
aerobios. De la misma manera que los heterdtrofos
anoxicos, utilizan materia organica (S), como fuente
de electrones, y que oxidan a CO, y H,O. Pero, como
agente oxidante, utilizan oxigeno. Igualmente,
consumen amonio en la sintesis celular. El proceso
completo se muestra en la reaccion 3 (donde se han
omitido los coeficientes estequiométricos
correspondientes).

S+ NH4+ + 02 — Xh + COz + HQO (3)

* Crecimiento de microorganismos autotrofos
aerobios, con consumo de amonio. Estos
microorganismos, llamados nitrosomonas  (Xs),
utilizan amonio como fuente de electrones (ademas
de para la sintesis celular), que oxidan a nitrito; y
oxigeno como agente oxidante. El proceso completo
se muestra en la reaccion 4 (donde se han omitido los
coeficientes estequiométricos correspondientes).

NH4Jr + 02 g an + NOZ_ (4)

* Crecimiento de microorganismos autotrofos
aerobios, con consumo de nitrito. Estos
microorganismos, llamados nitrobacter (X,3), utilizan
nitrito como fuente de electrones (ademas de para la
sintesis celular), que oxidan a nitrato; y oxigeno
como agente oxidante. Ademas, consumen amonio
para la sintesis celular. El proceso completo se
muestra en la reaccion 5 (donde se han omitido los
coeficientes estequiométricos correspondientes).

NO, +0; — Xy + NOy )

La combinacién del crecimiento de nitrosomonas y
nitrobacter, produce la transformacion de amonio en
nitrato, es decir, la nitrificacion.

= Muerte de los distintos tipos de microorganismos.
Los compuestos obtenidos en la muerte de
microorganismos, se pueden dividir en sustancias
lentamente biodegradables (X,), inertes para en el
presente documento, y sustancias biodegradables
(Xs), eliminadas por los microorganismos
heterotrofos mediante el consumo enddégeno. Tras la
muerte de los microorganismos, la materia
biodegradable es particulada, sin embargo, los
microorganismos solo pueden alimentarse de materia
soluble. Para que la materia organica particulada
pueda ser consumida, debe ser hidrolizada primero,
transformandose en materia organica soluble (S).

Parte de la materia organica biodegradable, sera
materia nitrogenada (Xy). Y que, de la misma manera
que el sustrato biodegradable, se hidroliza a materia
nitrogenada soluble (Sy). Finalmente, se produce la
amonificacion, o transformacién de esta materia
nitrogenada soluble, en amonio. Las reacciones que
tienen lugar se resumen a continuacion:

X —X,+Xs
Xs — S
XN — Sy
Sy — NH," (6)

La tabla 2 resume, de manera matricial, cada uno de
los procesos y reacciones incorporados en el modelo
ASMI1. Esta representacion matricial corresponde
con la propuesta por IAWPRC (International



Tabla 2: Representacion matricial del modelo ASM1.
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Association on Water Pollution Research and
Control), [4][8]. Las distintas reacciones
corresponden con las diferentes filas, y cada uno de
los compuestos que intervienen en ellas, esta
definido en una columna. Cada celda, corresponde
con el coeficiente estequiométrico de cada
compuesto en cada reaccion. Notese que
coeficientes negativos significan reactivos y
coeficientes positivos, significan productos. Se
recomienda consultar la bibliografia especializada
para una descripcion en profundidad del modelo
ASMI1 y los diferentes procesos biolodgicos que
tienen lugar, [1-6], [8-9].

2 SIMPLIFICACION DEL
MODELO ASM1

La materia organica y la materia nitrogenada,
presentes en una corriente tipica de agua residual,
pueden ser eliminados facilmente mediante un
tratamiento de fangos activos, donde tienen lugar
las diferentes reacciones y procesos presentados en
la primera secciébn. En una planta piloto de
laboratorio, [3], se ha tratado una corriente de agua
residual (cuyas cargas de materia organica y
materia nitrogenada, una vez diluida en el reactor,
son 180 mgCOD/L y 12 mgN/L) mediante el
proceso de nitrificacion desnitrificacion, y medido
la evolucion temporal de los distintos compuestos.
La planta piloto consiste en un reactor secuencial
bioldogico (SBR), donde tienen lugar las siguientes
etapas:

1° Carga de alimentacion.

2° Reaccion andxica (durante 150 minutos).
3° Reaccion aerobia (durante 150 minutos).
4° Sedimentacion.

5° Descarga del agua tratada.

A partir de los datos experimentales, medidos
durante las etapas anoxica y aerobia, se pretende
estimar los valores de las constantes de las
reacciones del modelo ASM1 (tabla 2). En realidad,
debido a los tiempos cortos (300 minutos)
empleados durante las fases de reaccion, el modelo
ASMI1 puede ser simplificado para el caso en
estudio. En primer lugar, para un mismo ciclo, se
puede considerar constante el numero de
microorganismos. Lo que equivale a despreciar las
columnas correspondientes a los microorganismos.
En la tabla 2, los coeficientes estequiométricos,
habian sido elegidos de manera que hubiera un 1 en
las columnas de microorganismos. Sin embargo,
debido a que se ha decidido suprimir estas
columnas, resulta mas acertado reestructurar los
coeficientes estequiométricos como se muestra en
las tablas 3 y 4. Que corresponden con las
reacciones que tienen lugar durante la fase anodxica

y aerobia respectivamente. Ademas, en la tabla 4 se
ha afladido el efecto de la adiccion de oxigeno.

Tabla 3: Modelo ASM1 simplificado, para la fase

anoxica.
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Tabla 4: Modelo ASM1 simplificado, para la fase

aerobia.
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3  SIMULACION Y ESTIMACION
DE PARAMETROS.

A partir de bibliografia, [3], [4] y [8], se puede
disponer del valor de parte de los parametros que
aparecen en las tablas 3 y 4. En particular, se
conoce los siguientes parametros:

Kin=0.251 mg N/L
Kon=0.215 mg N/L
Ksn =100.0 mg N/L

Kyn =0.945 mg N/L
K40 =0.50 mg 02/L
K5N =0.588 mg N/L
K50 =0.59 mg 02/L
K70 =0.20 mg O,/L

Otro bloque de parametros, puede ser calculado
facilmente. En particular, se pueden estimar el valor
del oxigeno de saturacion (O, mediante la
siguiente ecuacion:

Ot (mg/L) =p-0.21/H (7

donde B corresponde con la relacion entre el O, de
saturacion en el agua de alimentacién y en agua
pura; y H, la constante de Henry, puede calcularse
mediante la ecuacion 8:

log H=0.914 - 750/ T(K)  (8)

Por otro lado, las concentraciones de
microorganismos heterotrofos, nitrosomonas 'y
nitrobacter, pueden calcularse a partir de las
siguientes ecuaciones:

Xh = Xt'Zh
an = Xt'Zns
an = Xt'an (9)

donde:

7z =Yy SC(J)rnsumido / (Yh'sconsumido +
+ Yns'NH4 consumido en la fase aerobia +
% R
+an NOZ consumido en la fase aerobia)

— . + .
Zns = Yns NH4 consumido en la fase aerobia / (Yh Sconsumido +
+ Yns'NH4 consumido en la fase aerobia +
+an * NOZ consumido en la fase aerobia)

Znp = 1 = Zh - Zns (10)

Otros parametros del modelo ASM1, pueden ser
medidos directamente durante la experimentacion.
En particular se conocen los valores de
microorganismos totales (X; = 2900 mgCOD/L), la
constante de aireacion (K, = 0.350 min™) y las
concentraciones remanentes de nitrogeno soluble
(Sne = 3 mg N/L) y sustrato soluble (S; = 20 mg
COD/L). Ambas concentraciones remanentes
corresponden con el porcentaje de cada compuesto,
lentamente biodegradable, y que no llega a
degradarse en tiempos tan cortos como los
utilizados durante la presente experimentacion.

Finalmente, el resto de parametros, deben ser
calculados mediante la estimacion de pardmetros, a
partir de los datos medidos experimentalmente en la



planta piloto. En concreto los valores que han de ser
estimados son los siguientes:

I, T2, T3, T4, Ts, T, T7, Y, Yob, Yos, Kony B (11)

En realidad, si que se dispone de abundantes datos
para los ratio de crecimiento (Y, = 0.67, Y,s = 0.21
Yy Y = 0.04). Pero los datos bibliograficos suelen
estar calculados para largos tiempos de operacion.
En el caso de la planta piloto, con una escala de
tiempo de solo 300 minutos, los valores de
crecimiento, deberan ser mayores que los
bibliograficos.

La herramienta elegida para simular el
comportamiento del reactor SBR es EcosimPro©
(http://www.ecosimpro.com). Se trata de un
software avanzado de simulacion, con un potente
algoritmo de tratamiento simbodlico de las
ecuaciones y de caracter no causal, asi como una
interfaz amigable e intuitiva, y que dispone de
eficaces herramientas de optimizacion y estimacion
de parametros. Ademas, EcosimPro© posee
versiones gratuitas enfocadas al ambiente
universitario y para objetivos no comerciales. Por
todo ello, trabajar con este software concreto,
resulta ser una comoda opcion.

Las siguientes figuras, comparan los valores de las
distintas especies quimicas experimentales, y
calculadas. En particular, las figuras 1, 2 y 3
muestran la evolucion de las especies amonio,
nitrito, nitrato, sustrato soluble y nitrégeno soluble
durante la fase andxica. Y a continuacion, las

NHA+
noz- |
NOB-

mghl/L

tiempo {miny

Figura 1: Evolucion del amonio, nitrito y nitrato
durante la fase andxica. Valores experimentales
(triangulos) y calculados (linea continua).

figuras 4 y 5, muestran la evolucion del amonio,
nitrito, nitrato y oxigeno durante la fase aerobia. En
cada una de las graficas, se puede ver como se
consigue simular correctamente cada uno de los
diferentes compuestos. En particular, es importante
comentar la evolucion del oxigeno (figura 5). La
concentracion de oxigeno alcanza dos valores

estacionarios, cambiando de uno a otro
aproximadamente a la mitad del proceso aerobio.
Este cambio puede explicarse facilmente por el
final del crecimiento de las nitrosomonas, que tiene
lugar cuando estos microorganismos han
consumido practicamente todo el amonio
disponible.

25 T T
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Figura 2: Evolucion del sustrato (S) durante la fase
anoxica. Valores experimentales (triangulos) y
calculados (linea continua).
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Figura 3: Evolucion del nitrogeno soluble (Sy)
durante la fase andxica. Valores experimentales
(triangulos) y calculados (linea continua).
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Figura 4: Evolucion del amonio, nitrito y nitrato

durante la fase aerobia. Valores experimentales
(triangulos) y calculados (linea continua).
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Figura 5: Evolucion del oxigeno durante la fase
aerobia. Valores experimentales (linea rayada) y
calculados (linea continua).

Utilizando las herramientas de estimacion de
parametros,  suministradas por el  propio
EcosimPro©, ha sido posible calcular los
parametros desconocidos (11). Para ello, se ha
utilizado el algoritmo de optimizacion SQP, apto
para resolucion de problemas no lineales con
restricciones, minimizando una funciéon objetivo
que depende del cuadrado de los errores entre los
valores experimentales y los simulados. A
continuacion, se muestran los valores obtenidos con
este método:

r; = 1.3:10" mg N/mg COD min

1, = 1.410" mg N/mg COD min

1; = 4.0-10* mg N/mg COD min

1y = 4.5-10° mg COD/mg COD min
rs = 1.7-107 mg COD/mg COD min
16 = 3.9-10° mg COD/mg COD min
17 =4.9-10"* mg COD/mg COD min
Y, =0.79 mg COD/mg COD

Yus = 0.22 mg COD/mg N

Y = 0.081mg COD/mg N

K7N =0.049 mgN/L

f=0.94 (12)

Por ultimo, se realiza el calculo de la sensibilidad
de cada una de estos parametros. La sensibilidad es
una herramienta fundamental para poder discernir si
un parametro esta bien calculado, si es influyente
dentro del modelo matematico y si su rango de
variacion razonable. Tipicamente, la sensibilidad se
calcula de manera local. Es decir, en el entorno de
los valores ya estimados. Para poder realizar un
estudio de sensibilidad mas riguroso, es necesario
hacerlo de manera global. La sensibilidad global
funciona de la misma manera que la sensibilidad
local, pero da una idea de la estimacion de los
parametros en todo el rango de variacion.
Basicamente, para poder calcular la sensibilidad
global, es necesario repetir un nimero elevado de

veces el calculo de sensibilidades locales en
distintos puntos. Un problema muy sencillo de
programar, pero costoso computacionalmente (del
orden de varios dias). En [7] se muestra un método
eficaz para el calculo de la sensibilidad global, que
requiere ejecutar el modelo matematico N-(p+2)
veces, donde N es el numero de puntos distintos en
los que se calculan sensibilidades individuales
(valores tipicos de N pueden ser 10°-10% y p el
nimero de parametros. Si se utilizase el método
clasico mediante la fuerza bruta, para un calculo
similar de la sensibilidad global, se requeriria
ejecutar el modelo N? veces, un nimero muchas
veces superior.

Mientras que los célculos de sensibilidad han sido
realizados en EcosimPro©, utilizando para ello, los
conceptos nuevos de clases y métodos; los graficos
tridimensionales han sido realizados en Matlab©,
debido a que este segundo software, dispone de una
mayor potencia de representacion grafica. La figura
6 muestra la matriz de sensibilidades, donde se
puede apreciar la sensibilidad para cada variable
calculada (la evolucion de las distintas especies
quimicas: oxigeno, sustrato, nitrégeno soluble,
nitrato, nitrito y amonio), respecto de cada
parametro estimado (r, 1y, I3, T4, Ts, Te, 17, Y, Ynbs
Y., Konv y B). La figura 7, equivale a la figura 6,
pero donde se puede apreciar cada una de las
sensibilidades (de cada variable y respecto de cada
parametro) en tres dimensiones. En ambos graficos,
la sensibilidad de una wvariable respecto a un
parametro esta definida por el color. Colores mas
suaves, indican mayores sensibilidades. Valores de
sensibilidad por encima de 0.1 deben ser ya tenidos
en cuenta [7]. A partir de estas figuras, se puede
observar que todos los pardmetros son importantes,
y que influyen de manera significativa, como
minimo para alguna variable. El pardmetro menos
sensible, y por tanto, su valor menos preciso, es .
Ademas, se puede ver que el amonio es la variable
mas dependiente, y por tanto, mas util para la
estimacion de parametros. En el caso contrario, se
encuentra la materia nitrogenada soluble, cuya
sensibilidad es muy baja para casi todas las
variables, excepto para 13 € Y.

4 CONCLUSIONES

En el presente trabajo se ha simulado un reactor
bioldgico secuencial (SBR) para el tratamiento de
aguas residuales. Utilizando para ello una
simplificacion del modelo ASM1. Se han estimado
los parametros de las ecuaciones del modelo, de los
que no se disponian valores bibliograficos, y se ha
comprobado su correcto ajuste, mediante la
comparacion entre los valores calculados, mediante
simulacion, de las distintas especies quimicas, con



los valores medidos experimentalmente.
Finalmente, se ha realizado un calculo de la
sensibilidad global del modelo matematico.

|

m 2 @ ®M s 168 7 Yh ¥nb ¥ns K7N beta

Figura 6: Sensibilidad global de las diferentes
variables, respecto a cada uno de los parametros
calculados. Vista matricial.

0.3

Figura 7: Sensibilidad global de las diferentes
variables, respecto a cada uno de los parametros
calculados. Vista tridimensional.
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