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RESUMEN

En esta Tesis se presentan metodologias que incluyen analisis de sensibilidad global,
modelado y optimizacion dinamica, para el estudio de procesos que se llevan a cabo en
sistemas de reaccion bioldgicos, tales como biorreactores para la obtencion de etanol y
lagunas de tratamiento bioldgico de aguas residuales. Para ello se utilizan modelos
cinéticos fuertemente integrados y dinamicos, de creciente complejidad, representados
por sistemas de ecuaciones diferenciales y algebraicas. Los modelos cinéticos presentan
un elevado numero de parametros que estan involucrados en funciones altamente no
lineales. Dichos parametros tienen asociada incertidumbre que resulta, por ejemplo, de
errores de medicion y pueden influenciar los valores de las variables de estado. Por esta
razon, es importante identificar los pardmetros a los que las variables de estado son mas
sensibles, mediante andlisis de sensibilidad. Se propone la implementacion del analisis de
sensibilidad global, basado en la descomposicion de la varianza, aplicado a modelos
dindmicos de biorreactores para la produccion de bioetanol y del sistema de lagunas de
estabilizacion. Este analisis se basa en la metodologia propuesta por Sobol’ y permite
obtener perfiles temporales de indices de sensibilidad de primer orden, total y de
interaccion entre parametros, lo cual es Util para comprender complejas relaciones entre
los parametros y las variables del modelo. Ademas, se analizan diferentes estimadores de
la varianza condicional, siendo el de Jansen el mas adecuado para modelos mas complejos
proporcionando mejores resultados. La finalidad del estudio es determinar cuéles son los
parametros mas importantes y que deben ser estimados con mayor precision en forma
experimental, para tener un modelo ajustado que pueda proveer predicciones confiables
ante cambios en las condiciones de operacién, tanto en sistemas de biorreactores de

produccion de etanol como de lagunas de estabilizacion.



Posteriormente, se procede al disefio éptimo de un sistema de lagunas de estabilizacion
para el tratamiento de aguas residuales. El desempefio de estos sistemas es comparable al
de los barros activados, aunque el requerimiento de espacio es una condicion limitante
para su empleo. El disefio se realiza planteando un problema de programacioén mixto
entera no lineal sobre una superestructura que considera tres tipos de lagunas (aerobica,
facultativa y anaerobica) con la posibilidad de reciclo, lo que permite obtener la
configuracién optima para cumplir con el objetivo de minimizar los costos del sistema
con la restriccion de que la carga organica del efluente sea inferior al valor establecido

por las regulaciones ambientales.

Finalmente, se implementan estrategias de manejo de las lagunas de tratamiento como
problemas de optimizacion dinamica, donde se proponen como variables de control el
agregado de nutrientes, esenciales para el desarrollo de los procesos bioldgicos, y la
potencia que se debe proporcionar a los aireadores para asegurar una oxigenacion dentro

de las lagunas.
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ABSTRACT

In this Thesis, several methodologies that include global sensitivity analysis, modeling
and dynamic optimization are presented to deepen the knowledge on processes which
take place in biologic reaction systems, such as bioreactors for ethanol production and
wastewater treatment ponds. These models are based on dynamic and highly integrated
kinetic models based on first principles, which are represented by differential algebraic
equations systems. Kinetic models have a large number of parameters embedded in
nonlinear functions. These parameters may have a certain degree of uncertainty due, for
example, to measurement errors, and can influence the values of the state variables.
Sensitivity analysis provides a mean to detect and rank the importance of parameters in a
model. In particular, global sensitivity analysis is applied to a dynamic model, based on
the variance decomposition using Sobol's method. This allows the calculation of first
order, total and interaction indices for each parameter, which are useful to understand
complex relationships between parameters. Several variance estimators are considered,
being Jansen's the most appropriate for complex models, yielding the best results. As a
result of this study, parameters can be ranked by importance and then experiments can be
designed to find with the best precision those parameters that produce the largest impact

on the prediction of state variables of the model.

Furthermore, the design of stabilization ponds systems for wastewater treatment is
addressed through the formulation of a mixed integer nonlinear programming problem
over a supestructure which considers three types of lagoons (aerobic, anaerobic and
facultative), including recycle streams. The objective function is total cost minimization,
subject to constraints on the maximum legally allowed organic load.

Finally, several strategies are proposed for the management of stabilization pond systems

within a dynamic optimization environment, where the control variables are nutrient
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addition rate along the time horizon and aerators power for a suitable oxygen

concentration, where required.
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INTRODUCCION

El modelado matematico de sistemas biolégicos constituye una poderosa herramienta
para el estudio y el conocimiento de los complejos procesos que se llevan a cabo en
biorreactores y redes de biorreactores. EI uso de modelos tedricos para describir y
predecir el comportamiento de los sistemas bioldgicos es especialmente Util en cuestiones
a gran escala donde el control de los experimentos es dificil y a veces imposible, o cuyas
consecuencias impliquen un gran impacto en las condiciones ambientales. Incluso en
situaciones donde se dispone de datos experimentales, el modelado matematico puede
validar teorias existentes o proporcionar nuevos puntos de vistas. Especificamente el
modelado puede utilizarse para: predecir comportamientos desconocidos basados en
determinados factores, generar experimentos virtuales que cumplan con la teoria general
bioldgica, tener en cuenta el comportamiento observado de la forma mas simple posible,
comparar hipotesis contrapuestas, evaluar una reglas o hipotesis, sugerir conjeturas o

nuevas hipétesis, o guiar investigaciones empiricas.

En sintesis, el modelado ayuda a evaluar las distintas situaciones que pueden surgir. El
lenguaje matematico provee descripciones compactas de ideas complejas y es capaz de
ofrecer un entendimiento de los procesos biolégicos, teniendo en cuenta todos los factores
que participan y su relativa importancia (Brauer & Kribs, 2016).

En la presente tesis realizan aportes para profundizar el conocimiento en sistemas de
lagunas de tratamiento biologico de aguas residuales. Asimismo, se lleva a cabo analisis
de sensibilidad sobre sistemas de biorreactores para la produccion de etanol.
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1.1 Disponibilidad de Agua Dulce a Nivel Mundial

El acceso y provision de agua dulce constituye uno de los desafios mas importantes en la
actualidad. El agua es esencial no solo para el consumo humano y de los seres vivos, sino

también el desarrollo de la industria, agricultura, ganaderia, energia, entre otros.

Segun el UNEP (2002), la cantidad total de agua en la Tierra es aproximadamente 1400
MMkm®. Acerca de 97.5% de esta cantidad es agua salada y solo el 2.5% o
aproximadamente 35 MMkm? es de agua dulce. La mayor parte del agua dulce (alrededor
del 69%) se encuentra presente en forma de hielo y de nieves permanente en la Antartida,
el Artico y en las regiones montafiosas. Alrededor del 30% existe como agua dulce
subterranea. Y solo el 0.4% de la cantidad total de agua dulce en la Tierra se concentra
en lagos, rios, humedad del suelo y cuencas de aguas subterraneas relativamente poco
profundas, de donde se puede acceder a este recurso para satisfacer las necesidades de las

poblaciones.

Hielos Plantas y
ermanentes . animales 0.80%
P 0.80% Rios 1.60%
.80%

Otros
humedales

8.50%

Aguas Atmosfera
superficiales 9.50%
yenla
atmdsfera
0.40%

Aguas
Agua dulce subterraneas

Agua 2.50% | 30.10%
salada
97.50% Humedad del

suelo 12.20%

Glaciares
68.70%

Lagos de agua
dulce 67.40%

Figura 1. Distribucion de agua en el mundo. Basado en datos de Babkin y Klige (2003).
Actualmente, cerca de una tercera parte de la poblacion del planeta vive en paises que
sufren estrés hidrico entre moderado y alto, es decir donde el consumo de agua es superior
al 10 % de los recursos renovables de agua dulce. Los tres principales factores que
causaron un aumento en la demanda de agua durante el siglo pasado fueron el crecimiento
demogréfico, el desarrollo industrial y la expansion de la agricultura de irrigacion para
producir alimentos. Ademas, la degradacion marina y costera se produce por la creciente

presion sobre los recursos naturales, tanto terrestres como maritimos, y sobre el uso de
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los océanos como depositos de desechos. Entre otras causas, el aumento del turismo en

las zonas costeras resulta ser perjudicial para los ecosistemas marinos.

En el plano mundial, las aguas residuales siguen siendo la mayor fuente de
contaminacion, por volumen, de los ambientes marinos y costeros, en tanto que las
descargas costeras de estas aguas han aumentado en los ultimos treinta afios. Una de las
tendencias que no habia sido prevista hace tres décadas, es la eutrofizacién marina y
costera derivada de la elevada descarga de nitrdgeno. Como consecuencia, la degradacién

ambiental marina y costera no solo continua, sino que se ha intensificado.

Ademas, a partir de que se descubri6 una estrecha relacion entre la calidad de las aguas y
enfermedades como el célera, la fiebre tifoidea y la leptospirosis, la administracion de los
sistemas acuéticos ha debido ser modificada de modo de minimizar los efectos de la

contaminacion y tales enfermedades.

A partir de estas premisas surgen los dos motivos fundamentales para el tratamiento de
aguas residuales: prevenir la contaminacion, protegiendo asi el medio ambiente, y
principalmente proteger la salud publica, salvaguardando los suministros de agua y

minimizando la propagacion de enfermedades transmitidas por el agua.

Los procesos de tratamiento de aguas residuales se llevan a cabo en 5 etapas, que se
mencionan a continuacion junto con sus principales funciones y los principales ejemplos

(Ramalho, 1990).

Tratamiento preliminar (remocién y desintegracion de los sélidos de mayor tamafio).
Tratamiento primario (remocion de solidos sedimentables):

« Cribado o desbrozo

« Sedimentacion

« Flotacion

« Separacion de aceites

. Homogeneizacion

« Neutralizacion
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Tratamiento secundario o bioldgico: (principalmente oxidacion de la carga organica

disuelta y coloidal por microorganismos).

Lodos activos

Aireacién prolongada (procesos de oxidacion total)

Estabilizacion por contacto

Otras modificaciones del sistema convencional de lodos activos: aireacion por
fases, mezcla completa, aireacion descendente, alta carga, aireacion con oxigeno
puro

Lagunaje con aireacion

Lagunas de estabilizacion

Filtros bioldgicos (percoladores)

Discos bioldgicos

Tratamientos anaerobios: procesos de contacto, filtros (sumergidos)

Tratamiento terciario o «avanzado» (remocion BODs, bacterias, sélidos en suspension,

componentes toXicos 0 nutrientes)

Microtamizado,

Filtracion

Precipitacion y coagulacion
Adsorcidn (carbon activado)
Intercambio i6nico

Osmosis inversa
Electrodialisis

Cloracién y ozonizacién

Procesos de reduccion de nutrientes, etc.

Tratamiento de barros (deshumidificacion, estabilizacion y disposicion del barro

generado.

La calidad del efluente requerida, la naturaleza del agua a tratar y su volumen influiran

en las unidades de proceso seleccionadas en el disefio de la planta de tratamiento de aguas

residuales (Gray, 2004).

En esta tesis se estudian solamente los tratamientos secundarios o bioldgicos,

especificamente las lagunas de estabilizacion.



M.P. Ochoa

1.2 Procesos Bioldgicos de Tratamiento de Agua: Lagunas de

Estabilizacion

El fundamento de los tratamientos secundarios o biolégicos es la asimilacion de las
sustancias solubles y en suspensidn o particuladas, que caracterizan las aguas residuales,
por parte de los microorganismos para incorporarlas al metabolismo celular y obtener
energia para sus funciones vitales. Uno de este tipo de tratamientos es un sistema de

lagunas de estabilizacion, como se menciono en la seccidn anterior.

Las lagunas de estabilizacion se han usado ampliamente como un método de eliminacion
de aguas residuales desde la antigliedad. Este es un proceso que se ha desarrollado
accidentalmente, con estanques construidos inicialmente como simples depdsitos de
sedimentacion o como tanques de retencion de emergencia en plantas de tratamiento.
Recientemente (Gray, 2004) se han establecido los criterios de disefio y de
funcionamiento necesarios para operar con éxito las lagunas.

Ahora son aceptados como un proceso de tratamiento principal y se utilizan en todo el
mundo, sirviendo a poblaciones que van desde 1000 a 100 000 habitantes. Los estanques
son una alternativa popular a otros sistemas de tratamiento biologico en los paises donde
el acceso a tierras es econdémico y facil, y hay una gran proporcion de dias soleados. Los
lugares particularmente favorecidos son Australia, Africa, India, Israel, Estados Unidos,
Canada, etc. Actualmente, esta practica se ha vuelto popular en algunos paises de Europa.
Algunos ejemplos de la utilizacién de las lagunas de estabilizacion en la actualidad son
Francia, que posee 2500 sistemas, y cuya instalacién mas grande ocupa una superficie de
40 hectareas, Canada con mas de 1000 estanques de estabilizacién en operacion que
representan aproximadamente la mitad de los sistemas de tratamiento de aguas residuales
en el pais, Portugal con mas de 20 sistemas construidos para servir a las zonas turisticas

de la regién de Algarve, las zonas rurales de los EE.UU., etc. (Gray, 2004).
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Para realizar el tratamiento de aguas residuales, el método mas simple de conseguirlo es
utilizando lagunas de estabilizacion. Estan constituidas por excavaciones poco profundas
en las que generalmente el espejo de agua tiene forma rectangular o cuadrada. Se utiliza
para remover la materia organica que ocasiona la contaminacion, y también para eliminar
microorganismos patdgenos que representan peligro para la salud. El efluente tratado

puede ser utilizado en la agricultura.

Las lagunas de estabilizacién se clasifican generalmente por el tipo de actividad bioldgica
que se desarrolla en ellas en anaerobias, aerobias y en lagunas de oxidacion. Dentro de
las lagunas de oxidacién se encuentran las lagunas facultativas, de maduracion, de alta
produccion de algas y lagos de purificacion.

La eficiencia de la depuracién del agua residual en las lagunas de estabilizacién depende
ampliamente de las condiciones climéticas de la zona, temperatura, radiacion solar,
frecuenciay fuerza de los vientos locales, y factores que afectan directamente a la biologia
del sistema. Las lagunas de estabilizacion operan con concentraciones reducidas de
biomasa, que ejerce su accion a lo largo de periodos prolongados. La eliminacion de la
materia organica en las lagunas de estabilizacion es el resultado de una serie compleja de
procesos fisicos, quimicos y bioldgicos.

A continuacion, se detallan las principales caracteristicas de las lagunas aerobias,
facultativas y anaerobias, que se estudian en esta tesis.

Lagunas Aerobias

Estos sistemas presentan importantes ventajas sobre los sistemas convencionales. Son
faciles de construir, operar y mantener, y son muy robustos. Debido a los elevados
tiempos de retencidn hidraulica, las lagunas son capaces de soportar cargas organicas e
hidraulicas tipo pulso mejor que cualquier otro proceso de tratamiento secundario de

aguas residuales. Su sencillez se refleja en bajos costos de capital y de funcionamiento.
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Sin embargo, los requisitos de tamafio de los terrenos necesarios para la construccion de
lagunas de estabilizacion son significativamente mas elevados que otros sistemas, por
ejemplo, el de barros activados, que se utilizan en lugares donde el espacio es critico. Un
sistema de lagunas bien disefiado puede producir efluentes de alta calidad y excelentes
propiedades de eliminacién de todos los organismos patégenos, incluyendo virus,
bacterias, protozoos, etc. Para asegurar el adecuado tratamiento se construye un sistema

de distintos tipos de lagunas en serie (Gray, 2004).

En general, estas lagunas reciben aguas residuales que han sido sometidas a un

tratamiento primario y que contienen relativamente pocos solidos en suspension.

Las lagunas aerobias se pueden clasificar, segiin el método de aireacion sea natural o
mecéanico, en aerobias y aireadas respectivamente.

El grupo especifico de algas, animales o especies bacterianas presentes en cualquier zona
de una laguna aerobia depende de factores tales como la carga organica, el grado de

mezcla de la laguna, el pH, los nutrientes, la luz solar y la temperatura.
Lagunas Facultativas

Las lagunas facultativas se caracterizan por tener una zona superior aerobica y una
inferior anaerdbica, con degradacion activa de materia organica en ambas zonas. Este tipo
de lagunas es que se utiliza mas comunnmente, siendo capaz de lograr un tratamento
completo de las aguas domiciliarias crudas y sedimentadas, asi como un amplio rango de
aguas residuales orgénicas. Pueden ser clasificadas en primarias o secundarias en funcion
de su posicién dentro del sistema. A medida que la materia organica ingresa en la pileta,
la materia organica coloidal se deposita en el fondo y es degradada anerdbicamente,
mientras que la materia orgénica soluble o suspendida se degrada por accion de las
bacterias aerdbicas o facultativas.

Los principales procesos que ocurren dentro de las lagunas son:



Introduccion

. Oxidacion de la materia organica por la respiracion de las bacterias aerobias, que
consiste en la degradacion de la demanda bioquimica de oxigeno (DBO) del agua

residual hasta didxido de carbono y agua produciendo energia y nuevas células.
CeH1402N + 3.35 02>0.12 NH4* + 0.12 OH" +1.6 CO2 + 0.88 CsH7NO2 + 3.62 H20

« Produccion fotosintética algal de oxigeno a partir de diéxido de carbono, donde
se producen nuevas algas y el Oz que es utilizado en la respiracion bacteriana.

energia

solar

106 CO2 + 16 NHs+ + HPO42 + 100 H20 > Ci106H2630110N16P +103 O2 +2 H*

. Digestion anaerobica de la materia organica (CHONS)

CHONS + H20 - CHas + CO2 + CsH7NO2 + NHs + H2S + Q

Lagunas Anaerobias.

Este tipo de lagunas se disefia principalmente para que se mantengan condiciones
anaerdbicas dentro de la laguna, siendo de mayor profundidad que el resto y en general
se forma una capa de espuma o grasa en la superficie que dificulta la transferencia de
oxigeno con el medio.

Este tipo de lagunas se utiliza en general como un tratamiento primario con alto contenido
de materia organica. Entonces solo se estabiliza parcialmente la materia organica y se
requiere de otro tratamiento adicional antes de poder ser descargadas a algun cuerpo de
agua. Consecuentemente, se logra reducir la capacidad requerida de los tratamientos

posteriores, por ejemplo, una laguna facultativa de menor tamario.

1.3 Produccién de Bioetanol

En Argentina, se ha fomentado la produccién de bioetanol, bajo los estandares del
protocolo de Kioto y el mas reciente el acuerdo de Paris (United Nations, 2016), mediante
las leyes 26 093 y 26 334, las cuales establecen el porcentaje en volumen de bioetanol

que debe agregarse a las naftas y fijan los beneficios impositivos asociados a esta
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produccion. Los objetivos planteados son satisfacer las necesidades de abastecimiento de
bioetanol del pais y generar excedentes para exportacion; desarrollar y fomentar el
crecimiento del sector agropecuario, de la actividad economica en general y de las
economias regionales, agregandole valor a sus materias primas; y afrontar los desafios de
abastecimiento energético. Actualmente el corte obligatorio de las naftas con bioetanol
corresponde a 12% (minimo en volumen) y de gasoil con biodiesel a 10% (minimo en
volumen), establecidos por la Resoluciéon 37/2016 del Ministerio de Energia y Mineria.
Dicho Ministerio junto con los fabricantes de automdviles y el Instituto Nacional de
Tecnologia Industrial (INTI), analizan la factibilidad de aumentar el corte de los

combustibles hasta un 20% en los préximos cinco afios (USDA, 2016).

Actualmente, el bioetanol es el biocombustible mas comun. Casi el 99% se produce a
partir de granos de maiz y otros cereales, denominado bioetanol de primera generacion
(1G). La produccidn de bioetanol 1G se lleva a cabo mediante la fermentacion directa del
contenido de azlcar de las materias primas tales como maiz, papa, remolacha, cafia de
azUcar, trigo, etc.

En Estados Unidos se producen anualmente 53 a 57 billones de litros de etanol mediante
el proceso de molienda seca de los granos de maiz, obteniendo también aceite de maiz y
granos secos de destileria, co-producto utilizado como alimento para animales. Se estima
que este nivel de produccion reemplaza alrededor de 500 millones de barriles de petroleo
por afio. Por otro lado, en Europa se producen alrededor de 9.5 billones de litros por afio.
Mientras que, en Brasil, segundo productor y consumidor de etanol, se produjeron 23.5
billones de litros en el 2014 a partir de cafia de azlcar, también considerado de primera
generacion (Ramos, Valdivia, Garcia-Lorente, & Segura, 2016). En Argentina se
produjeron 880 millones de litros en el afio 2016 con un aporte del 55% de parte de cinco

destilerias de maiz y del 45% de doce ingenios azucareros. Para el afio siguiente, se estima
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un aumento de la produccion de hasta 1.04 billones de litros como resultado del reciente

incremento en el corte obligatorio de las naftas de 10% a 12% (USDA, 2016).

A pesar que el bioetanol de primera generacion es una fuente de energia renovable, su
produccion no estd exenta de controversia, especialmente por su competencia con los
alimentos. Hill, Nelson, Tilman, Poloski y Tiffany (2006) propusieron que para que un
biocombustible sea una alternativa viable a la gasolina, debe proveer una ganancia
energética neta, tener beneficios ambientales, ser econdmicamente competitiva y
producirse en gran escala sin reducir las provisiones de alimentos. Es claro que los
biocombustibles de primera generacion no cumplen con todos estos requerimientos, a
pesar de las modificaciones introducidas en los Gltimos afios, como la captacion y
licuefaccion del dioxido de carbono durante la fermentacién, para mejorar la

sustentabilidad de los procesos.

En un intento de abordar la controversia generada por la competencia de los
biocombustibles con la alimentaciéon, se han investigado nuevas materias primas
alternativas para la produccion de bioetanol. Este enfoque es necesario también por una
cuestion de volimenes de produccion, ya que, por ejemplo, se calcul6 que, si se utiliza
todo el maiz producido en Estados Unidos para producir bioetanol, solo se cubriria el

12% de la demanda de gasolina (Hill et al., 2006).

El uso de materias primas no comestibles, como la madera, residuos agricolas (paja de
trigo, tallos de maiz, residuos de soja, bagazo de cafia), cultivos energéticos de rapido
crecimiento, residuos forestales, residuos industriales (industria de pulpa y papel),
residuos solidos urbanos, etc., para la produccion de etanol se conocen como segunda
generacion (2G). Estos materiales lignoceluldsicos contienen hexosas y pentosas, tales

como glucosa y xilosa respectivamente como los principales azlcares fermentables.
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Los biocombustibles de segunda generacion se consideran una alternativa prometedora
frente a los de primera generacion, siendo mas eficientes energéticamente y amigables

con el medio ambiente que los combustibles convencionales (Ramos et al., 2016).

La produccion de bioetanol 2G en general se lleva a cabo en tres etapas: pre-tratamiento
fisico-quimico, hidrdlisis enzimatica de la biomasa y fermentacién. El objetivo del pre-
tratamiento es lograr que los polisacaridos (celulosa y hemicelulosa) en la materia prima
lignocelulésica estén accesibles para su posterior fermentacion. Los tratamientos

causticos o con acido diluido, seguidos por tratamientos de vapor, son los mas utilizados.

En la hidroélisis enzimatica, los azicares complejos se convierten en azlcares simples,
que pueden ser fermentados. En esta etapa se suelen utilizar hongos que producen una
mezcla de enzimas que permiten su crecimiento por la metabolizacion de los residuos
lignocelulosicos. Sin embargo, los costos asociados a este proceso son elevados, y
representan un gran porcentaje del costo total de producir biocombustibles de segunda
generacion.

La fermentacion de la mezcla de azlcares requiere levaduras especiales capaces de
simultaneamente fermentar glucosa y xilosa. A través de la ingenieria metabdlica, se han
modificado cepas de levadura para co-fermentar eficientemente la mezcla de azlcares
(Zaldivar, Nielsen, & Olsson, 2001). Los resultados demuestran que se pueden obtener
cepas capaces de convertir mas del 96% de la glucosa y mas del 90% de la xilosa en

etanol, con rendimientos globales de fermentacion mayores al 90% (Ramos et al., 2016).

1.4 Objetivos de la Tesis
General

Realizar contribuciones al estudio de sistemas de reaccidn bioldgicos, en particular,

sistemas de lagunas de estabilizacion para el tratamiento de aguas residuales y
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biorreactores para la produccién de etanol, a través del empleo de estrategias avanzadas
de optimizacion y analisis de sensibilidad global.

Especificos

Desarrollar e implementar modelos mecanisticos de creciente rigurosidad y complejidad
de sistemas de biorreactores que describen la produccion de etanol y sistemas de
tratamiento bioldgico de aguas residuales basados en datos disponibles en la literatura y
datos experimentales de una planta de tratamiento de aguas industriales de una empresa

de productora de jugos.

Determinar los pardmetros mas influyentes e identificar el conjunto de aquellos
pardmetros que no tienen influencia en las variables de estado de los modelos dindmicos
altamente no lineales estudiados, mediante el calculo de los indices de sensibilidad global.
Llevar a cabo el disefio 6ptimo de una planta de tratamiento secundario de lagunas de
estabilizacion de la materia organica, a fin de determinar la configuracion y dimensiones
gue minimizan el costo total y satisfacen las restricciones ambientales en el vertido de
contaminantes.

Establecer estrategias para el manejo de sistemas de lagunas de estabilizacion de la
materia organica de aguas residuales industriales deficientes en nutrientes, mediante la

formulacion de un problema de control 6ptimo.

1.5 Estructura de la Tesis
La presente tesis esta estructurada en 8 capitulos, detallados a continuacion.

En el Capitulo 1 se presenta una breve introduccion al modelado matematico de sistemas
de reaccion biologicos, que incluye sistemas tan diversos como fermentadores para la

produccion de bioetanol y sistema de lagunas de tratamiento de aguas residuales.
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Las técnicas matematicas empleadas a lo largo de la tesis se describen en el Capitulo 2.
En principio, se introduce brevemente al modelado matematico dinamico. Luego, se
presentan las distintas técnicas de analisis de sensibilidad global, abordando en
profundidad el Método de Sobol’, basado en la descomposicion de la varianza.
Finalmente, se describen los distintos métodos de optimizacion dindmica de procesos,

haciendo hincapié en el enfoque de parametrizacion de las variables de control.

En el siguiente Capitulo se presentan distintos modelos dindmicos de biorreactores de
complejidad creciente para la produccién de bioetanol, utilizados previamente en
entornos de optimizacion. EI modelado de los biorreactores tiene asociado cierta
incertidumbre introducida en parte por los parametros cinéticos del modelo, que puede
cuantificarse mediante la aplicacion de técnicas como el analisis de sensibilidad.
Especificamente se lleva a cabo el analisis de sensibilidad global mediante el Método de
Sobol’, determinando los perfiles temporales de los indices de sensibilidad de primer

orden, total y de interaccion.

En el Capitulo 4, se implementan modelos matematicos mecanisticos dindmicos de
sistemas de lagunas de estabilizacion para el tratamiento bioldgico de aguas residuales,
basados en primeros principios. Se plantean balances de masa para los grupos
predominantes de bacterias, fitoplancton, nutrientes, oxigeno disuelto, y distintos tipos de
materia organica. Se evalla el desempefio de distintas configuraciones mediante técnicas
de simulacion dindmica.

En los capitulos siguientes se continta el estudio de los sistemas de lagunas de
estabilizacion para el tratamiento de aguas residuales. En el Capitulo 5, se lleva a cabo un
analisis de sensibilidad global dindmico sobre todas las variables diferenciales del modelo
estudiando distintos estimadores de los indices de primer orden y totales. Luego en el 6

se aborda el disefio 6ptimo del sistema formulando un problema de programacion mixto
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entera no lineal. EIl objetivo es minimizar los costos totales de un sistema de tres lagunas
en serie con la posibilidad de reciclo, sujeto a las restricciones medioambientales de
descarga de efluentes. Se logra determinar la configuracion optima, definiendo el tipo de
lagunas necesaria, y las dimensiones del sistema. Ademas, se estudia el impacto del

aumento de la carga organica en la corriente de entrada.

En el Capitulo 7 se aplican estrategias de manejo de sistemas de lagunas a mediano plazo
a fin de reducir la carga organica en el efluente de la planta, resolviendo un problema de
optimizacion dinamica con un enfoque de parametrizacion de las variables de control.
Para esto, se consideran dos estrategias de control: aireacion mecanica y adicion de
nutrientes. Como resultado, se obtienen los perfiles de las variables de control a lo largo

del horizonte de tiempo estudiado.

Finalmente, en el Capitulo 8 se presentan las conclusiones generales de la tesis y se

discuten las posibles lineas de accion futuras.
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2

MODELADO, ANALISIS DE SENSIBILIDAD GLOBAL

Y OPTIMIZACION DE PROCESOS DINAMICOS

En este capitulo se presentan conceptos tedricos de las técnicas numéricas y

probabilisticas que se emplean a lo largo de la tesis.

2.1 Modelado de Sistemas Dinamicos

Los sistemas de ecuaciones diferenciales-algebraicas (DAE) surgen cuando se realiza la
representacion matematica de modelos de procesos que aparecen en muchas areas de la
ingenieria quimica. Las ecuaciones diferenciales describen las leyes de conservacion tales
como balances de masa, energia y momento en estado no estacionario, mientras que las
ecuaciones algebraicas generalmente se derivan de las leyes constitutivas y de las
condiciones de equilibrio, incluyendo ecuaciones para las propiedades fisicas, hidraulicas

y velocidades de reaccién (Biegler, 2010).

Los sistemas DAE, a pesar de surgir naturalmente cuando se plantean modelos en estado
no estacionario, presentan problemas numeéricos y dificultades analiticas que no tienen
los sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias (ODE). La solucion numérica de este
tipo de problemas ha sido objeto de estudio intenso en las Ultimas décadas. Se logr6 un
gran avance en el entendimiento de la estructura matematica de los DAE, el andlisis de

los métodos numéricos aplicados a los sistemas DAEs, el desarrollo de software
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matematico robusto y eficiente para implementar los metodos numéricos, y la
formulacién y solucién de sistemas DAE que surgen de problemas ingenieriles y

cientificos (Brenan, Campbell, & Petzold, 1996)

Un codigo muy utilizado para la resolucion de problemas DAEs es DASSL, de Petzold
(1988), basado en las formulas de diferenciacion hacia atras (BDF Backward
Differentiation Formulas) propuestas por Gear (1971). Hay extensiones a este cadigo,
una de ellas es DASOLV que se han incorporado a simuladores de procesos como

gPROMS, desarrollados por Jarvis y Pantelides (1992).

Los problemas de valor inicial con ecuaciones diferenciales ordinarias (ODE) tienen
condiciones bien definidas que garantizan soluciones Unicas, basadas en la continuidad
de las derivadas de Lipschitz. En el caso de los sistemas DAEsS, estas condiciones no estan
tan claramente definidas. Una manera de garantizar la existencia y unicidad de la solucion
es confirmar que el sistema DAE puede convertirse (al menos implicitamente) en un
problema de valor inicial ODE. Por otro lado, para un anélisis viable es necesario asegurar
la condicion de regularidad del DAE, caracterizada por su indice.

El indice del sistema DAE es un numero entero que representa el minimo ndmero de
diferenciaciones que se deben efectuar al sistema DAE o al menos a parte del mismo, con
respecto a las variables independientes. Este procedimiento permite que el DAE original
se reduzca a un sistema diferencial ordinario (ODE) de las variables algebraicas y
diferenciales originales.

Los sistemas de alto indice surgen generalmente en ingenieria quimica debido a la
aplicacion de hipotesis simplificatorias en el modelado y a la seleccion deficiente de
variables de entrada. La mayoria de los problemas de alto indice tienen las siguientes
caracteristicas: las variables diferenciales no evolucionan de forma independiente unas

de otras (por lo que no pueden tener valores iniciales arbitrarios) y las variables
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algebraicas no pueden resolverse solamente desacoplando las ecuaciones algebraicas,
sino que se requiere manipulacion y diferenciacion adicional con respecto a algunas
variables. Se han propuesto varios algoritmos para reducir el indice de los problemas de
alto indice, uno de ellos se ha implementado en las versiones mas modernas de DASOLV
en gPROMS.

Sin embargo, es aconsejable formular o reformular el modelo DAE de forma tal que su
indice sea 1 en lugar de depender de algoritmos para reducir el indice de forma

automatica, ya que estas técnicas pueden ser muy costosas computacionalmente.

2.2 Analisis de Sensibilidad Global de Sistemas Dinamicos

El andlisis de sensibilidad se utiliza para estudiar el efecto de la incertidumbre en los
parametros del modelo sobre los valores de las variables dependientes (Saltelli et al.,
2008). El analisis de sensibilidad se puede abordar a través de metodologias locales y

globales.

Los métodos locales se concentran en el impacto local de los factores sobre el modelo,
evaluando los indices de sensibilidad como las derivadas parciales de primer orden de las
variables dependientes con respecto a los pardmetros inciertos. Esto se basa en
expansiones lineales en serie de Taylor multivariable alrededor del valor nominal de los
pardmetros en el hiperespacio de los factores de entrada. Es un caso particular del enfoque
de variacién de uno en uno (OAT, por sus siglas en inglés), ya que cuando un factor varia
el resto se mantiene constante. Los métodos locales no son efectivos cuando se utilizan
para comparar el efecto de varios factores en las variables de salida. Ademés, la
suposicion de linealidad es generalmente valida solo dentro de un estrecho rango de
variacion de los parametros inciertos. Por lo tanto, los resultados obtenidos a partir del
andlisis de sensibilidad local no son representativos cuando se consideran modelos

altamente no lineales y todo el espacio posible de variacién de parametros. Hay claro
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consenso en la bibliografia en que, si el modelo es no lineal y numerosos parametros estan
afectados por incertidumbre de distinto orden de magnitud, es necesario el empleo de
métodos de analisis de sensibilidad global (Cukier, Fortuin, Shuler, Petschek, & Schaibly,

1973).

Por otro lado, el analisis de sensibilidad global (ASG, o GSA por su sigla en inglés)
pretende cuantificar la importancia relativa de las variables de entrada o parametros en la
determinacion del valor de una variable de salida. Los métodos de GSA estan basados en
la exploracion de todo el rango de variacion de los parametros del modelo, realizando un
muestreo a partir de la funcion de distribucidn asociada a cada parametro de entrada y
simulaciones repetidas del modelo. De esta manera, estas técnicas incorporan la
influencia de todo el rango de variacion y la forma de la funcion de densidad de
probabilidad de los parametros inciertos. Mediante GSA, se evalla el efecto del factor xi
cuando todos los demas factores X, j#i, varian también, a diferencia, de los enfoques
locales, que evaltan el efecto de xi cuando el resto x;j, j#i, se mantiene constante en su

valor nominal.

Estos métodos tienen asociado un mayor costo computacional en comparacion con los
métodos locales, pero proporcionan resultados mas realistas, ya que también se tiene en
cuenta la interaccion entre los pardmetros (Saltelli, Tarantola, Campolongo, & Ratto,
2004) (Pastres & Ciavatta, 2005). En sintesis, los métodos de sensibilidad global no
requieren la hipétesis de linealidad y/o aditividad del modelo.

La mayoria de las aplicaciones de analisis de sensibilidad en el &rea de procesos quimicos
y bioldgicos son locales o basadas en derivadas debido al hecho que estos métodos son
computacionalmente muy eficientes. Sin embargo, las técnicas locales suponen linealidad

y aditividad y no permiten la identificacion de la interaccion entre parametros. Estas
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limitaciones se pueden superar aplicando métodos de sensibilidad global, que se
clasifican principalmente en tres tipos:

Métodos basados en regresiones/correlaciones

En estos métodos se realizan simulaciones Monte Carlo (MC) del modelo utilizando una
matriz de factores o parametros de entrada aleatoriamente muestreados. Se realiza una
regresion lineal multivariada para relacionar los resultados del modelo con los factores y
se calcula el coeficiente de regresion estandarizado (SRC= i) para cada factor del modelo
lineal multivariado (Saltelli et al., 2008). fi es una medida de sensibilidad valida si el
coeficiente de determinacién (R2) es mayor que 0.7. En términos de demanda
computacional, este tipo de métodos se puede aplicar a modelos complejos con decenas
de factores inciertos, requiriendo un nimero limitado de simulaciones MC, variando entre
500 y 1000 (Mannina et al., 2014). Sin embargo, los métodos basados en regresiones
solamente exploran los efectos de primer orden y no proporcionan ninguna informacion
sobre la interaccion entre los factores. Por lo tanto, estos métodos se pueden utilizar solo
para la priorizacion de factores en los casos en que los efectos de la no linealidad no sean
demasiado fuertes (R2> 0.7).

Meétodos de exploracion global (GSM)

El Método de Morris (1991) es el método de exploracion global mas utilizado. Se basa
en la perturbacion de uno en uno (OAT, one-at-a-time) de los parametros inciertos. Para
cada perturbacion se cuantifica el efecto elemental, que representa la diferencia relativa
entre las salidas del modelo y la perturbacion i¢™ del parametro. El efecto elemental se
calcula repetidas (r veces) con diferentes valores de los parametros dentro de su espacio
de variacion. Para cada pardmetro n, la medida de su sensibilidad se describe con la media,
u, Yy la desviacion estandar, o, de la funcion de distribucion acumulada de los efectos

elementales (generados al realizar r réplicas). x es una medida de la importancia del
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parametro en la salida del modelo, mientras que o cuantifica la no linealidad o las
interacciones. La principal finalidad del Método de Morris es la determinacion de los
parametros que se podrian fijar en cualquier valor de su rango de variacion por no tener
influencia en las salidas del modelo (Factor Fixing).

Métodos basados en la descomposicion de la varianza

Las principales caracteristicas de los métodos basados en la descomposicion de la
varianza son la independencia de la estructura del modelo, la capacidad de analizar la
influencia de cada parametro incierto dentro de su rango completo de variacion, la
capacidad de cuantificar la interaccion entre los parametros y la agrupacion de parametros
(que pueden considerarse como parametros individuales). Estos métodos permiten la
identificacion de los parametros importantes del modelo a través de los efectos de primer
orden y de interaccion, segun el valor de los distintos indices de sensibilidad. Ejemplos
de métodos basados en la descomposicion de la varianza son el Método de Sobol’ (1993)
y el test de sensibilidad de amplitud extendida de Fourier ((Extended-FAST, Extended
Fourier Amplitude Sensitivity Testing), (Cukier et al., 1973), (Schaibly & Shuler, 1973)).
En este ultimo se utiliza el método de Sobol’ para calcular los indices de sensibilidad,
basado en la misma descomposicion de varianza que FAST, pero a través de la aplicacion
de los métodos de Monte Carlo en lugar del analisis espectral (Sobol’, 1990), (Saltelli &
Sobol', 1995), (Sobol’, 2001), (Saltelli & Tarantola, 2002).

En los métodos basados en la descomposicion de la varianza, la idea basica es que, dada
una funcion y=f(x), (donde y es una variable de salida de un modelo, y x es un vector de
k parametros de entrada del modelo), cuando todos los parametros inciertos xi varian bajo
su funcion de densidad de probabilidad, la incertidumbre en y(x) se puede cuantificar a

través de la varianza incondicional V(y).
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Para determinar la contribucion de cada parametro a la varianza incondicional, se
introduce el concepto de varianza condicional. A su vez, la varianza incondicional se
puede descomponer como la suma de la varianza del valor esperado condicional y el valor
esperado de la varianza condicional:
V) =V(EGIx)) + E(VIx)) (1)

V) =V(EQlx-)) + E(V(ylx)) (2)
Donde V y E corresponden a los operadores de varianza y valor esperado,
respectivamente. En la Ec. (1), V; = V(E(ylx;)) calcula la varianza (sobre todas las
posibles realizaciones del parametro xi) del valor esperado condicional de la variable y
bajo todas las variaciones de los parametros, excepto de xi. Esto representa la reduccién
esperada de la varianza de la variable que se podria obtener si xi tuviera un valor conocido
y fijo, y se conoce como el efecto de primer orden asociado al parametro xi.
El segundo término E; = E(V (y]x;)), es el valor esperado (sobre todas las realizaciones
del parametro xi) de la varianza condicional de la variable y bajo todas las variaciones de
los parametros, excepto de xi. EI mismo representa la varianza promedio de la variable de
estado que se obtendria si xi fuera conocido.
Este concepto es andlogo a lo expresando en la Ec. (2), reemplazando xi por “todos los
parametros excepto xi” (x-i). De esta manera, el término V7" = E(V (y|x_;)) calcula la
varianza promedio de la variable que quedaria si todos los pardmetros excepto xi fueran
conocidos o fijos.
Si las ecuaciones (1) y (2) se dividen por la varianza incondicional, se obtienen las

siguientes expresiones:

_V(EGI) , E(V(Ix)

1= (3)
( V(y) ) (V()’) )
VI(E(lx=;)) EV(lx_;)

= 4

="V T ve @
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El indice de sensibilidad de primer orden, Si (Sobol', 1993), y el indice total de

sensibilidad, Si"°T (Homma & Saltelli, 1996), se definen de la siguiente manera:

_VEGI)) _ ©)
‘ V() V()
SiTOT — E(V(ylx—l)) — ViTOT (6)
V() V()
Como se puede observar en las ecuaciones (5) y (6), para calcular los indices de

sensibilidad es necesario computar la varianza incondicional y condicional de cada
variable de salida, lo cual implica el célculo de integrales multiples. En el método de
Sobol’ se propone una metodologia para computar varianzas solo mediante evaluaciones
de la funcion (y=f(x)). A continuacion, se da una breve descripcion del método.

Se supone que el cuadrado de la funcion, y=f(x), es integrable y que la funcién se puede
descomponer en términos de dimensionalidad creciente (Sobol', 2001) de la siguiente

manera:

f=f+ Zfi(xi) + ZZﬁj(xi:xj) + o+ frg (%0 %), o, xy) )

i j>i
En esta expresion, se considera que el cuadrado de cada término es también integrable y
es funcion de los parametros a los que referencian los indices; es decir, f; = fi(x;),

fij = fij (xl-, xj) y asi sucesivamente. Esta expansion es una Representacion de Modelos

de Alta Dimensionalidad (descomposicion HDMR, High-Dimensional Model

Representation) si cada término de la expansion tiene media cero, i.e.:

ffil---is(xil ...xis)dxn =0 (8)
0

Si se cumple la condicion anterior, todos los términos de la descomposicion son

ortogonales de a pares:
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1 1
f f fo i ferrdxidag = 0 ©)
00

Como consecuencia, todos los términos de la Ec. (7) pueden calcularse univocamente

utilizando el valor esperado condicionado de la variable y, de la siguiente manera:

EO) = [ fdx =1y (10)
Bl = [ F@] [dne=fo+ fitx) )
k+i

La ecuacion (10) corresponde a la definicion de valor esperado de la variable y, que es
funcién de pardmetros inciertos. La ecuacion (11) es la definicion del valor esperado
condicional de la variable y cuando el pardmetro xi es constante, y también se obtiene
integrando la Ec. (7) sobre todos los parametros excepto xi. Integrando cada término de
la Ec. (7) elevado al cuadrado se obtiene:
k k
[[-[rwan.an-r2=y > [[.]f a0
s=1 iy <--<ig

donde

V(y) = ” ...ffz(x)dxl- wdxy, — fo? (13)

Vil---is =ijflils dxil ...dXL'S (14)

Donde V(y) y V;, i, corresponden a la varianza incondicional y varianza condicional de

la variable y, respectivamente. De esta manera, se puede derivar la descomposicion

ANOVA-HDMR siguiente:

V(y) =ZV1-+ZZVU+”‘+V12...I< (15)

ioj>i
Dividiendo ambos miembros de la ecuacién por la varianza incondicional V(y), se obtiene

la siguiente descomposicion en funcidon de los indices de sensibilidad.
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1—25 +EZSU+ZZZSW + Siask 16)
i j>i i j>il>j

Como se indic6 anteriormente, Sobol’ (1993) propuso una metodologia para evaluar las
varianzas condicionales basado en simulaciones Monte Carlo. Mas recientemente, y
basados en la metodologia propuesta por Sobol’, se han publicado diferentes alternativas
para el calculo de los indices de sensibilidad. Saltelli et al. (2008) proponen una
implementacién que es una extension del enfoque original propuesto por Sobol’ (1993) y
Homma y Saltelli (1996). Este procedimiento computa las varianzas con evaluaciones del

modelo como se describe en las ecuaciones (17), (18) y (19).

o) =5 Z}_ () —ZyAyB (17)

j=1

1.k (18)

1
V(E()’|xi)) Zﬁ z yAycl EyAyB L
=1

1
VEGI-D) =5 Z,-_ VaYe, = ZyAyB i=1.k (19)

donde N es el numero de escenarios para las simulaciones Monte Carlo, A, B y Ci son
matrices de N valores aleatorios para los k parametros inciertos y ya, ys € yci Son vectores
de N salidas del modelo obtenidas cuando las variables del modelo son evaluadas con los
parametros inciertos de las matrices A, B y Ci, respectivamente. Los pasos para la
aplicacion del andlisis de sensibilidad global se resumen en la Tabla 1.

Los indices se sensibilidad de primer orden (Si) y totales (Si"°") miden el efecto de la
variacion de los parametros en las variables de salida del modelo. Si proporciona la
reduccién en la varianza incondicional de la variable que se obtiene si el pardmetro xi se
fija en su valor verdadero. Por otro lado, Si"™T tiene en cuenta las interacciones entre los

parametros, por lo tanto, proporciona informacion sobre la parte no-aditiva del modelo.
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Tabla 1. Pasos para calcular los indices de sensibilidad.
Paso Calculo

1. Generacion de dos sets diferentes y aleatorios de pardmetros del modelo:
matrices A= (3, ) yB=(y", {)
- Dimension de las matrices: N x k
- n, vector de N x 1 de valores aleatorios del pardmetro xi
- , submatriz de N x (k-1) de valores aleatorios de todos los parametros

excepto X

2. Definicion de una nueva matriz Ci= (», ()
- Matriz Ci formada por todas las columnas de B excepto la i®™ columna,

que se toma de la matriz A.

3. Calculo de las variables de estado para todos los valores de los parametros de
las matrices generadas en los pasos 1y 2.
- Se obtienen tres vectores de N x 1 de las variables de estado, ya =f(A), ys
=f(B), yci =f(Ci)

4, Calculo de la varianza incondicional y condicional para las variables de estado
en cada instante de tiempo

- Definidas por las ecuaciones (17), (18) y (19)

5. Célculo de los perfiles de los indices de sensibilidad.

En general, ¥X , S; < 1y Si< Si"°T. Sin embargo, para un modelo puramente aditivo y
con entradas ortogonales, ¥X , S; = 1, esto puede observarse en la Ec. (16) cuando los

términos de interaccion se cancelan.

Un indice adicional, Siint, tiene en cuenta los efectos de las interacciones entre los

parametros del modelo y se puede calcular como:

Sime = ST =S, (20)

Por ejemplo, dada una funcién y=f(A, B, C), sus indices de sensibilidad se representan

como se muestra en la Figura 2.
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tot = -
SA - SA + SA,B+ SA,C+ SA,B,C - SA + sr'nt,ﬁ.

Figura 2. Representacion grafica de los diferentes tipos de indice de sensibilidad.

La Tabla 2 brinda informacidn sobre la influencia del pardmetro xi basada en el valor de
sus indices.

Tabla 2. Influencia de los pardmetros basada en los valores de sus indices

indices \Iégllgtrivo Condicion del parametro X;

Si Alto Parametro influyente

Sijint Alto Importantes interacciones entre xi y otros parametros
Sijint Bajo Interacciones bajas o nulas entre xi y otros parametros
Siy SiToT Bajo Parametro no influyente

S;, Siint Y Si"°T hacen referencia al indice de sensibilidad de primer orden, de interaccion y total para el
parametro i.

En la presente tesis, se lleva a cabo andlisis de sensibilidad global sobre modelos
dindmicos, determinando perfiles temporales de los indices de sensibilidad en lugar de
valores puntuales, lo cual permite un profundo conocimiento de las fuentes de

incertidumbre a lo largo del horizonte de tiempo.
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2.3 Optimizacion de Procesos Dinamicos
Un problema de optimizacion sujeto a restricciones que constituyen un sistema de
ecuaciones diferenciales algebraicas se puede formular, en forma semi-explicita de la

siguiente manera:

min ® (Z(tf)) (21)

Sujeto a
O o F®,yO,u0,p) @
h(z(t), y(£), u(t), p) = 0 (23)
9(z(®),y(®),u(t),p) < 0 (24)
he (2(t7)) = 0 (25)
gr (2(t7)) < 0 (26)
2(ty) = z° 27)
z!B < z(t) < zVB (28)
sy <y’ (29)
ulB < u(t) <uVB (30)
pt? <p<p"f (31)

En esta formulacion, t es la variable independiente, que representa al tiempo en la mayoria
de las aplicaciones en ingenieria quimica, pero también podria representar una
coordenada espacial, t € [0, t].

El sistema DAE representa el modelo del sistema. Las ecuaciones diferenciales surgen de
la aplicacion de los principios de conservacion de las cantidades fundamentales: la

velocidad de acumulacion de una cantidad dentro de los limites de un sistema es la
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diferencia entre la velocidad a la que dicha cantidad entra al sistema menos la velocidad
a la que sale del mismo, mas la velocidad neta de produccion interna. En los sistemas de
procesos quimicos, las cantidades fundamentales que se conservan son masa, energia y
momento. Entonces las leyes de conservacion se expresan como balances de estas

cantidades.

Las ecuaciones algebraicas (expresion (23)) corresponden a las ecuaciones constitutivas,
que generalmente se basan en leyes fisicas y quimicas. Incluyen definiciones basicas de
las cantidades fundamentales en términos de sus propiedades fisicas, como densidad,
temperatura, etc.; ecuaciones termodinamicas, mediante ecuaciones de estado y de
equilibrio quimico y de fases; ecuaciones de velocidad de transporte tales como la ley de
Fick para la transferencia de masa, la ley de Fourier para la conduccién de calor, la ley de
Newton de viscosidad para la transferencia de momento; expresiones cinéticas;

ecuaciones hidraulicas; etc.

Las variables de estado diferenciales y algebraicas se representan por z(t) e y(t),
respectivamente. Las variables diferenciales generalmente corresponden a las cantidades
fundamentales que se conservan. Las variables algebraicas generalmente se relacionan
con variables diferenciales y corresponden a propiedades fisicas y quimicas, velocidades
de reaccion, propiedades termodinamicas, etc.

u(t) y p representan los grados de libertad en el problema formulado a raiz de las
ecuaciones (21) a (31) . El primer vector, u(t), depende de t y representa las variables de
control u optimizacién. En ejemplos de ingenieria quimica, corresponderian a los perfiles
de los caudales de las corrientes, de las utilidades, etc. El vector p corresponde a los
parametros independientes del t, podria representar el volumen de reactor en un problema
de disefio de un reactor batch o algin parametro cinético en un problema de estimacion

de parametros.
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La funcion objetivo escalar @ se calcula al final del horizonte de integracion. Esta
representacion es lo suficientemente general como para adecuarse a una gran variedad de
situaciones alternativas. Si la funcion objetivo depende de varias variables diferenciales
de estado y algebraicas, se agrega una nueva ecuacion algebraica al modelo para definir
la nueva variable algebraica como la funcion objetivo. O bien, si la funcion objetivo ®

incluye un término integral sobre la variable independiente t:

tf
32
® = [ WEOyOVOp (%2

Se puede re-escribir de una forma escalar, mediante la definicion de una nueva variable
diferencial zo, reemplazando el término integral en la funcion objetivo y agregando una
ecuacion diferencial adicional cuyo lado derecho corresponde al término integral con

la condicion inicial zo=0, de la siguiente manera:

® = z(ty) (33)
Wy (34)
7,(0) =0 (39)

LBy UB son las cotas inferiores y superiores de las variables, respectivamente.

Hay dos enfoques principales para la resolucién numérica de los problemas de
optimizacion dindmica: los métodos indirectos y directos (Diaz & Biegler, 2015).

Los enfoques indirectos o variacionales se basan en el principio maximo de Pontryagin
(Pontryagin, Boltyanskii, Gamkrelidze, & Mishechenko, 1962), en el cual las condiciones
de optimalidad de primer orden se derivan aplicando célculo variacional. Para problemas
sin restricciones de desigualdad, las condiciones de optimalidad se pueden escribir como
un conjunto de ecuaciones diferenciales-algebraicas (DAE) que posteriormente puede ser

resuelto como un problema de condiciones de borde de dos puntos. En cambio, si hay
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restricciones de camino de desigualdad (path constraints) se requieren condiciones de
optimalidad adicionales, y la determinacion de los puntos de entrada y salida para las
restricciones activas a lo largo del horizonte de integracion resulta en un problema
combinatorio, que en general es dificil de resolver.

Por otro lado, en los enfoques directos se busca transformar el problema DAE en un NLP,
donde se emplean funciones a tramos para aproximar las variables de control (enfoque
secuencial) o las variables de control y de estado (enfoque simultaneo). Los coeficientes
de las funciones utilizadas para realizar las aproximaciones son las variables de

optimizacion, x € R", del problema NLP resultante

min F (x) (36)
Sujeto a
h(x) = (37)
gx) <0 (38)
xB < x < xUB (39)

En lineas generales, los métodos directos se pueden clasificar en dos enfoques: simultaneo
y parametrizacién del vector de las variables control (CVP). El nimero de variables, n, y
restricciones en el problema de optimizacion no-lineal depende del tipo de método directo
utilizado, variando desde unas pocas en el enfoque CVP hasta un gran namero en el
enfoque simultaneo.

En el Capitulo 7 de esta tesis, se formula un problema de optimizacion dindmica, con un
enfoque de parametrizacion del vector de las variables de control. En este enfoque, las
variables de control (grados de libertad dependientes del tiempo) pueden ser aproximadas
por funciones del tipo constante a tramos (piecewise-constant), lineal a tramos (piecewise

linear), continua lineal a tramos y polinomial, sobre un numero especifico de intervalos

34



M.P. Ochoa

de control. En general, la decision de la forma de las variables de control es una cuestion
ingenieril, ya que depende de las capacidades del sistema de control, siendo los controles

constantes a tramos la opcion mas facil de implementar.

NLP solver

A

! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
i Funcion objetivo;
| - - 1
: u Restricciones !
! 1
| 1
| 1
| 1
| 1
[ 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1
! 1

Gradientes
DAE solver

Funcion objetivo

Figura 3. Esquema del enfoque CVP.

Se formula un NLP a nivel exterior, con los coeficientes de las funciones de control u(t)
y los parametros v como variables de optimizacion, como se puede observar en el
esquema de la Figura 3. En el nivel interno, no hay grados de libertad ya que se fijan los
valores de los perfiles de las variables de control con la solucion del problema externo.
Entonces se puede integrar el sistema DAE utilizando algin algoritmo de resolucion
comercial para sistemas DAE. Como el nimero de variables de control es generalmente
bajo en comparacion al numero total de variables, el problema NLP resultante tiene un

pequefio nimero de variables de optimizacion.

En el enfoque de parametrizacion del vector de las variables de control, se distinguen dos
estrategias: Unico disparo (o secuencial) y maltiples disparos, dependiendo del grado de
discretizacién de las variables de control. En la estrategia de Unico disparo, el sistema
DAE, inicializado en t=0, se integra a lo largo del horizonte de tiempo para perfiles dados

de las variables de control (Figura 4 (a)). De ese modo, se determinan los perfiles de las
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variables de estado diferenciales y algebraicas junto con el valor de la funcion objetivo y
las restricciones. En este paso, se determinan las derivadas parciales de las ecuaciones
diferenciales y algebraicas con respecto a las variables de optimizacion (parametros a ser
estimados) sobre todo el horizonte de integracion. Se obtienen integrando las ecuaciones
de sensibilidad junto con el sistema DAE original. La solucion de las ecuaciones de

sensibilidad resulta, en general, el paso méas costoso computacionalmente de este enfoque.

La informacion sobre la funcidn objetivo, las restricciones y las sensibilidades (es decir,
los gradientes de las restricciones y de la funcidn objetivo con respecto a los parametros
a ser estimados) se transfiere al problema NLP exterior, donde se actualizan los valores
de los parametros v y los coeficientes de las funciones de control u(t) y luego se transfieren

para resolver el siguiente problema DAE interno.

Z() Z)
A A
/ / _=
q———-___——-—-
Z() Zo 4 L
o) T T2 T(3) T4 T(3) z(6) 77 o) (1) 712 7(3) T(4) T(9) e T7)
(a) (b)

Figura 4. Parametrizacion del vector de variables de control: (a) Unico disparo y (b)
multiples disparos (PSEnterprise Ltd., 2014).

En la estrategia de disparo multiple, el horizonte de integracion se divide en varios
intervalos, con las variables de control aproximadas por polinomios en cada intervalo y
las variables de estado diferenciales inicializadas en cada intervalo, como se muestra en
la Figura 4 (b). El sistema DAE se resuelve individualmente dentro de cada intervalo de
control. Los perfiles de las derivadas parciales con respecto a las variables de
optimizacion y las condiciones iniciales de las variables de estado diferenciales en cada

intervalo de control se obtienen mediante la integracion de las ecuaciones de sensibilidad.
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Dichos perfiles de las variables de estado y de sensibilidad se resuelven
independientemente sobre cada intervalo e incluso pueden calcularse en paralelo.
También se incluyen ecuaciones adicionales en el problema NLP para asegurar la

continuidad de las variables de estado en los extremos de los intervalos.

La estrategia de disparo simple es méas apropiada para modelos DAE grandes, con gran
cantidad de variables diferenciales y relativamente pocos intervalos y variables de
control. Mientras que la estrategia de disparo mdultiple se aplica preferentemente en
problemas que requieren mayor nimero de intervalos con relativamente pocas variables
diferenciales (PSEnterprise Ltd., 2014).

Las estrategias CVP son relativamente facil de construir y aplicar ya que para resolver el
problema DAE junto con las ecuaciones de sensibilidad se puede utilizar algin algoritmo
de resolucion de DAE comercial como DASSL (Petzold L., 1982), DASOLYV (Jarvis &
Pantelides, 1992) y DAEPACK (Tolsma & Barton, 2000). El problema externo NLP se
resuelve con solvers como IPOPT (Wadchter & Biegler, 2006), NPSOL (Gill, Murray,
Saunders, & Wright, 1986), y SNOPT (Gill, Murray, & Saunders, 2005) (Gill, Murray,
& Saunders, 1996). Tanto el método del Unico disparo como multiples disparos estan
implementados en el entorno de gPROMS, denominados CVP_MS y CVP_SS,

respectivamente (PSEnterprise Ltd., 2014).
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3

ANALISIS DE SENSIBILIDAD GLOBAL EN
SISTEMAS DINAMICOS PARA LA PRODUCCION DE

BIOETANOL

3.1 Introduccion

Los modelos de biorreactores batch y fed-batch se formulan como sistemas de ecuaciones
diferenciales y algebraicas que resultan de la formulacion de balances de masa para los
sustratos, biomasa y productos, expresiones cinéticas, ecuaciones de disefio, ecuaciones
hidraulicas, etc. Los modelos incluyen varios pardmetros relacionados con las cinéticas
de reaccidn, cuyos valores en general son inciertos. Los valores de las variables de estado
pueden ser muy influenciados por los valores de los parametros del modelo. Debido a que
estos parametros generalmente se determinan experimentalmente, pues su estimacién
tedrica muchas veces es imposible, puede haber incertidumbre asociado a su valor final.
Por esta razon, es importante identificar los parametros a los cuales las variables de estado
son mas sensibles. Para ello se pueden aplicar técnicas de analisis de sensibilidad (SA),

gue, como se menciond en la Seccion 2.2, se clasifican en locales y globales.

GSA se ha aplicado solo a algunos sistemas biolégicos durante la Gltima década.

Kiparissides, Kucherenko, Mantalaris y Pistikopoulos (2009) compararon los resultados
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obtenidos con el método de Sobol’ y el método “Derivative based Global Sensitivity
Measures” (DGSM), basado en el tiempo computacional, aplicando ambos métodos a un
modelo bioldgico de complejidad moderada (5 variables de estado diferenciales y 16
parametros) en tres instantes de tiempos. Los resultados obtenidos fueron similares para
los dos métodos, siendo el de Sobol méas costoso computacionalmente. Realizaron el
mismo analisis en un modelo mas realista de 15 variables diferenciales y 33 parametros,
agrupando los parametros en 5 grupos en vez de considerarlos individualmente. Por su
parte, Di Maggio, Diaz Ricci y Diaz (2010) llevaron a cabo GSA sobre una red metabolica
dindmica para determinar los pardmetros mas influyentes en las reacciones bioquimicas
intracelulares. Ochoa y Hoch (2011) también han aplicado la técnica en una red de
biorreactores dinamica. Ademas, Kent , Neumann, Kummer y Mendes (2013) aplicaron
GSA a una seleccion de 5 modelos metabdlicos para estudiar como los resultados pueden
cambiar bajo cantidades crecientes de incertidumbre en los parametros.

Otro ejemplo de GSA en modelos bioldgicos fue presentado por Roman-Martinez,
Lanuza-Pérez y Cepeda-Rodriguez (2014), en el control de tratamientos de aguas
residuales. Mas recientemente, Savvopoulos, Misener, Panoskaltsis, Pistikopoulos y
Mantalaris (2015) llevaron a cabo un GSA en un modelo matematico de células B de la
leucemia linfocitica crénica utilizando el método de representacion matematica de alta
dimensién con muestreo aleatorio a fin de determinar los pardmetros mas criticos del
modelo.

Por otra parte, teniendo en cuenta la produccion de biocombustibles, las técnicas de GSA
se han aplicado solamente a modelos en estado estacionario. Se han utilizado tres métodos
distintos: basado en la varianza, independientes del momento y basado en la entropia, que

se aplicaron para cuantificar la contribucion de los parametros individuales en el analisis
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tecno-economico de la produccion de biodiesel (Tang, Zhenzhou, Zhiwen, & Ningcong,
2015). Todri et al. (2014) utilizaron GSA en un proceso de produccién de bioetanol,
reemplazando los modelos complejos con modelos subrogados. Mas recientemente,
Muhaimin Samsudin y Mat Don (2015) llevaron a cabo simulaciones Monte Carlo en un
modelo de fermentacidn de aceite de palma para evaluar la incertidumbre del modelo,
pero realizaron un analisis local (perturbando cada pardmetro en un 10 y 50 %) para

analizar la sensibilidad paramétrica.

En este Capitulo se lleva a cabo un analisis de sensibilidad paramétrica en redes de
biorreactores, mediante la aplicacion de estrategias de analisis de sensibilidad global. El
objetivo es determinar y confeccionar un ranking de los parametros mas influyentes en
modelos de biorreactores de complejidad creciente. Se implementan y analizan los
siguientes modelos (i) un fermentador; (ii) una red compuesta por un pre-fermentador y
un fermentador en serie para la produccién de bioetanol a partir de destilados de vinazas
y melazas; (iii) un co-fermentador de glucosa y xilosa donde se utiliza una cepa de
levadura genéticamente modificada. Los modelos matematicos incluyen ecuaciones
diferenciales que describen los balances de masa en los fermentadores, asi como también
algebraicas para las expresiones cinéticas y las conexiones entre los reactores en el caso
de la red. Tanto los modelos de biorreactores como la metodologia de GSA fueron
implementados en un entorno de optimizacion con un enfoque orientado a ecuaciones en
gPROMS (PSEnterprise Ltd., 2014). Se utiliz6 la metodologia propuesta por Sobol’
(1993) para realizar el analisis de sensibilidad global, basada en la descomposicion de la
varianza, extendiendo su aplicacion a un modelo dindmico. De esta manera es posible
calcular los perfiles temporales de los indices de sensibilidad de primer orden y aquellos

debidos a la interaccion con otros parametros para los tres modelos estudiados.
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3.2 Modelado de Biorreactores y Redes de Biorreactores para la

Produccién de Bioetanol

Durante las ultimas décadas hubo un interés creciente en la produccién de
biocombustibles para complementar la provision que se obtiene a partir de los
combustibles fésiles. En particular, la produccion de etanol a partir de fuentes renovables
puede mejorar la seguridad energética, reducir las emisiones de dioxido de carbono y
disminuir la contaminacion del aire (Chen & Wang, 2010). Actualmente, mas del 80 %
de los vehiculos ligeros pueden utilizar mezclas de combustible y bioetanol (Datta,
Maher, Jones, & Brinker, 2011) y en muchos paises se ha legislado la comercializacion
de naftas con cortes de bioetanol cada vez mas elevados. En la actualidad, el interés por

el etanol como combustible para el transporte se ha incrementado sustancialmente.

Los fermentadores constituyen el corazon de las plantas de bioetanol y se ha dedicado
mucho esfuerzo en mejorar los microorganismos y las condiciones de operacion (Romani,
Pereira, Johansson, & Domingues, 2015). Corsano, Aguirre, Iribarren y Montagna (2004)
proponen el disefio 6ptimo de una red de biorreactores para la produccién de bioetanol,
mediante la formulacion de un problema de programacion mixto entera no lineal. Muchos
autores han propuesto modelos para la produccion de bioetanol por co-fermentacion,
utilizando hexosas y pentosas como materias primas. Krishnan, Ho y Tsao (1999)
formulan un modelo de co-fermentacidn a partir de glucosa y xilosa utilizando una cepa
de levadura Saccharomyces genéticamente modificada. Méas recientemente, Moreno,
Andersen y Diaz (2013) proponen y calibran un modelo, también de co-fermentacion,
con una cepa de Zymomonas mobilis genéticamente modificada, teniendo en cuenta, entre

otros, procesos de inhibicion por furfural e hidroximetilfurfural (HMF).
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A continuacion, se presentan y analizan los siguientes modelos (i) un fermentador; (ii)
una red compuesta por un pre-fermentador y un fermentador en serie para la produccion
de bioetanol a partir de destilados de vinazas y melazas; (iii) un co-fermentador de
glucosa y xilosa donde se utiliza una cepa de levadura genéticamente modificada. Los
modelos matematicos incluyen ecuaciones diferenciales que describen los balances de
masa en los fermentadores y ecuaciones algebraicas para las cinéticas de reaccion y las

conexiones entre los reactores de la red.

Los modelos cinéticos (i) y (ii) fueron propuestos en el marco de un problema de
optimizacion con fines de disefio (Corsano, Iribarren, Montagna, Aguirre, & Suarez,
2006), (Corsano, Vecchietti, & Montagna, 2011), (Albernas-Carvajal, Corsano, Kafarov,
Gonzélez Cortés, & Gonzalez Suarez, 2014). EI modelo (iii) fue utilizado para el disefio
optimo de co-fermentadores (Chen & Wang, 2010) y en un marco de modelado dinamico
para la evaluacion de diferentes condiciones operativas (Morales-Rodriguez , Meyer,
Gernaey, & Sin, 2011). Mas recientemente, fue implementado en un marco optimizacion
multi-objetivo (Sharma & Rangaiah, 2013). Sin embargo, no se han llevado a cabo
estudios de sensibilidad paramétrica sobre estos modelos de alta no linealidad. A

continuacion, se describen los modelos propuestos.

Modelo (i)
Se considera un proceso de fermentacion en el cual se utilizan subproductos y residuos
de la produccion alimentaria como sustratos, tales como melazas diluidas en destilados

de vinazas (Corsano et al., 2004).
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Figura 5. Esquema del fermentador del Modelo (i)

La Figura 5 muestra el esquema del proceso. Las melazas son subproductos obtenidos a
partir de una planta de azucar, mientras que los destilados de vinazas son el residuo no
destilado en el proceso de produccion de bioetanol. EI modelo, que se describe
esquematicamente en la Figura 5, representa un fermentador donde se produce bioetanol
y biomasa simultdneamente e incluye balances de masa dinamicos para la biomasa, el

sustrato, la biomasa no-activa y el producto (Ecs. (40)-(43)).

_ dx
Biomasa ar = HX — VdeaaX (40)
S as  uX a1
ustrato i Y., (41)
B . dXdead

Biomasa no-activa TR VgeaaX (42)

Product s
roducto dt ~ Yo (43)

La Ec. (44) describe la velocidad de crecimiento con una cinética de tipo Monod en el

fermentador.

. - S
Velocidad de Crecimiento U= umaxm (44)

El modelo consta de 5 parametros que se detallan en la Tabla 3, se implemento en el
entorno g°PROMS. Las Figuras 6 y 7 muestran los perfiles de concentracion de sustrato,

biomasa y producto.
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Tabla 3. Descripcion de los parametros del modelo del fermentador.

Pardmetro  Descripcion Valo_r Unidad
Nominal
Velocidad especifica maxima de crecimiento de 1
Mmax biomasa 0.10 h
Yxis Coeficiente de rendimiento de biomasa 0.124 -
Yxip Coeficiente de rendimiento de producto 0.23 -
Ks Constante de saturacion de sustrato 20 kg/m?®
Vdead Velocidad de muerte de biomasa 0.02 ht
Referencia: Corsano et al. (2004).
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Figura 6. Perfiles de concentracion de Sustrato y Biomasa para el Modelo (i) evaluado
con los valores nominales de los parametros
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Figura 7. Perfil de concentracién de Producto del Modelo (i), evaluado con los valores
nominales de los pardametros

Modelo (ii)

Este modelo representa una red de dos biorreactores discontinuos en serie a traves de las
ecuaciones (6) a (19); el sustrato es una mezcla de melazas diluidas en destilado de vinaza.
Se adoptd la configuraciéon 6ptima determinada por Corsano et al. (2004): un reactor

aerobico seguido por uno anaerébico como se muestra en la Figura 8.

w
®

Figura 8. Esquema de la red de biorreactores del Modelo (ii).

El primer biorreactor de la red (R1) es un pre-fermentador donde solo se lleva a cabo
produccion de biomasa y los balances de masa se describen a través de las ecuaciones

(45) a (47), fijando el valor del subindice i=1.
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dx;

Biomasa T = HiXi ~ VgeaaXi i=1,2 (49)
as; wiXi
r —_ = — i=1,2
Sustrato dt Yy, 1 ) (46)
. . aX, .
Biomasa no-activa ;etadl = VgeadXi i=12 (47)

La velocidad de crecimiento es de tipo Monod, al igual que en el modelo anterior.

9.
Veloci recimien ;= — i =
elocidad de Crecimiento Wi = Hmax, K. +5, i=1,2 (48)

En este caso, el coeficiente de rendimiento de biomasa, Yxs 1, se describe con la ecuacion
empirica (49) y depende de la fuente de carbohidratos (De la Cruz Soriano, Gonzalez
Suérez, & Pedraza Garciga, 2003). Las variables xij representan la fraccion del total de

azUcar reducida provista por las melazas (j=1) y vinazas (j=2) en el biorreactor i.

Coeficiente de Yys,1 = 0.3689 x; 1 + 0.2522x, , + 0.3736X%; 1X; , (49)
Rendimiento Xi1+ X, =1 i=1,2 (50)

El segundo biorreactor (R2), donde ocurre la fermentacion alcoholica, es de tipo

anaerobico para favorecer la produccion de bioetanol. Las ecuaciones (45) a (48) y (51)

con subindice i=2 describen los balances de masa dinamicos del fermentador.

ap; _ X _—
it~ Yo, ‘e (51)

Producto

Las ecuaciones de relaciones de volumen dentro de la red, inoculacién del primer

biorreactor y contribucién de los distintos azucares se detallan a continuacion.

Ecuaciones de FEED; = DV; + M; i=1,2

Volumen V, = FEED; + Vipoc i=1
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Vi = FEEDI + Vi—l 1 > 1 (54)
ViSioxli = MiSM i=1 (55)
Contribucion de

ViSioxli = MiSM + Vi_lsi_lxli_l i>1 (56)

azlcar en la
ViSioXz; = DViSpy; i=1 (57)

alimentacion
ViSiOXZi = DViSDV + Vi_lsi_l)(zi_l i>1 (58)

Es importante notar que, para el pre-fermentador, el coeficiente de rendimiento de
biomasa se calcula utilizando la ecuacion (49), mientras que en el fermentador tanto el
coeficiente de rendimiento de biomasa, Yxs2, como el de producto, Yxp,.2, Son parametros
del modelo. EI modelo (ii) tiene 6 parametros, cuya descripcion y valor nominal se
presentan en la Tabla 2. Las Figuras 9 y 10 presentan los perfiles temporales de
concentracion de sustrato, biomasa y producto a lo largo de la red, para los valores

nominales de los pardmetros.

Tabla 4. Descripcion de los parametros del Modelo (ii), que representa una red de
biorreactores.

Valor

Parametro Descripcion : Unidad
Nominal

Velocidad especifica maxima de crecimiento de 1

fimax1 biomasa en el pre-fermentador 0.50 h
Velocidad especifica maxima de crecimiento de 1

fimax2 biomasa en el fermentador 010 h

Yxis,2 Coeficiente de rendimiento de biomasa 0.124 -

Yxip Coeficiente de rendimiento de producto 023 -

Ks" Constante de saturacion de sustrato 20 kg/m?®

Vdead” Velocidad de muerte de biomasa 0.02 ht

(") son parametros comunes para ambos biorreactores de la red. Referencia: (Corsano, Aguirre,
Iribarren, & Montagna, 2004).
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Figura 9. Perfiles de concentracion de Sustrato y Biomasa del Modelo (ii) evaluados con

los valores nominales de los parametros
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Figura 10. Perfil de la concentracion de Producto del Modelo (ii) evaluados con los
valores nominales de los parametros.

Modelo (iii)

Obtener bioetanol de material lignoceluldsico es uno de los grandes desafios actuales para

la industria de biocombustibles en el mundo. El uso de esta clase de materiales permite

obtener un biocombustible que no compite con la alimentacion mientras tiene el potencial
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de contribuir significativamente a la obtencion de energia renovable. Para producir
bioetanol se han identificado varias materias primas lignocelulésicas que pueden ser
utilizadas como sustratos econémicos, como la madera, residuos de papel, residuos
agricolas y cultivos energeéticos de rapido crecimiento. Cuando se produce la hidrélisis de
los materiales lignoceluldsicos se obtienen sustratos que contienen azlcares fermentables,
tales como pentosas y hexosas. Las pentosas estan compuestas por D-xilosa y L-

arabinosa, siendo la hexosa predominante la D-glucosa.

Los microorganismos en general son selectivos a una clase de azlcar fermentable en
particular, lo cual hace dificil la co-fermentacion, o utilizacion de sustratos con mas de
una clase de azucar fermentable en su composicion, como es el caso del hidrolizado
lignocelul6sico. Sin embargo, los avances en la ingenieria genética permitieron el
desarrollo de organismos genéticamente modificados capaces de fermentar glucosa y
xilosa simultaneamente. Particularmente, las levaduras del género Saccharomyces son
muy utilizadas en los procesos comerciales de conversion de biomasa a bioetanol ya que
son las tradicionalmente utilizadas en la produccién de alcoholes, presentan alta
tolerancia al bioetanol y otros inhibidores, y no menos importante, se les ha otorgado la
caracteristica de GRAS (Generally Regarded As Safe, generalmente considerado seguro)
y se las utiliza con frecuencia como potenciadoras de nutrientes en los alimentos para
animales.

En el afio 1998, Ho, Chen, y Brainard (1998) reportaron el desarrollo de una cepa de
levadura recombinante del género Saccharomyces a la que se denominé 1400 (pLNH33),
capaz de co-fermentar glucosa y xilosa a bioetanol en el mismo medio y simultdneamente,
con altos rendimientos de bioetanol. En esta tesis se utilizan las ecuaciones cinéticas

propuestas por Krishnan et al. (1999) para describir el crecimiento de biomasa y la
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formacion de productos a partir de mezclas de (2R, 3R, 4S, 5R, 6R)-6-(hidroximetil)
tetrahidro-2H-pirano-2,3,4,5-tetraol 'y (2R, 3S, 4R)-2,3,4,5-Tetrahidroxipentanal,
conocidos como glucosa y xilosa respectivamente, empleando la cepa modificada. Las
ecuaciones (59) a (62) representan los balances de masa dinamicos para el producto
obtenido a partir de glucosa y xilosa, respectivamente; y para los sustratos glucosa y
xilosa. EI modelo incorpora la inhibicion por sustrato en el crecimiento de biomasa y en
la produccidn de bioetanol mediante una expresion de Monod modificada, mientras que

la inhibicion por producto se incorpora mediante un modelo de dos contantes.

Producto a partir de Glucosa

diy _ Vmax, Sg {1 _< Pg )‘pg}x (59)
dt K’g + Sg + (Sé/K’i,g) p,maxg
Producto a partir de Xilosa
AP VmaxSx {1 _< P >¢,} < (60)
dt K’x + Sx + (S)Z(/K’i,x) p,maxx
Glucosa
@
dSg _ 1 , Vmaxgsfz-f, : {1 _ ( ,pg > g} X (61)
dt Yp/sg K'g +sg + (sg/K'ig) P'max,
Xilosa
dS, _ 1 Vmax, Sx {1 _< Px )‘Px} X (62)
dt Yp/sX K’X + Sx + (S)Z(/K,i,x) p,maxx

El modelo de crecimiento de biomasa a partir de una mezcla de azlcares se describe con
la ecuacion (63), considerando que se produce competencia en la asimilacion de los dos

sustratos.
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Biomasa
dg
dX _ Sg umaxgsg 1 < pg )
dt Sg + Sx Kg + Sg + (S,(Z;/Ki.g) pmaxg

+ Sx ”maxxsx 1— < Px >¢X
Sg + sk Kx +sx + (S)%/Ki,x) pmaxx

Las ecuaciones (64) y (65) representan la conversion de glucosa y xilosa con respecto a

(63)
X

la concentracion de azucar en la alimentacion (Chen & Wang, 2010).

Conversién de Glucosa

=1 i 64
X g8 le ( )

Conversion de Xilosa
=1 i 65

Este modelo consta de 23 pardmetros, que se presentan en la Tabla 5 junto con su valor
nominal. Los parametros del modelo en las expresiones de inhibicion por sustrato y por
producto se determinaron a partir de experimentos con sustratos individuales por
Krishnan et al. (1999).

La Figura 11 muestra esquematicamente el proceso de co-fermentacion. Las Figuras 12 a
15 presentan los perfiles temporales de concentracion de sustrato (glucosa y xilosa),

conversion, biomasa y producto, respectivamente.

=

Figura 11. Esquema del co-fermentador del Modelo (iii).
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Valor nominal

Parametro Descripcion i o Unidad
j= Glucosa j=Xilosa
_ Velocidad especifica méxima de 1
Himax] crecimiento de biomasa 0.662 0.190 h
_ Velocidad especifica maxima de la 1
vmay produccion de etanol 2.005 0.250 h
_ Coeficiente  de  saturacion  del 3
Ki crecimiento de biomasa 0.565 3400 kg/m
Kij Coeflc!ente dg inhibicion  del 2837 18.10 kg/m?
crecimiento de biomasa
. Coeficiente de saturacion de la 3
K produccion de etanol 1.342 3400 kg/m
Coeficiente de inhibicion de la 3
K produccion de etanol 4830 8130 kg/m
_ Concentracién maxima de etanol para 3
Pmaxj el crecimiento de biomasa 9540 59.04  kg/m
, Concentracién maxima de etanol para 3
P ma 13 produccion de etanol 103.0 6020 kg/m
Exponente de inhibicion de etanol
¢ debida al crecimiento celular 1.290 1.036 i
Exponente de inhibicion de etanol
i debida a la produccién de etanol 1.420 0.608 i
Yo :)Zrcz)eg‘llj(;[%nte de rendimiento de 0.470 0.400 i
Relacion entre la concentracion de
A glucosa y de azucares en la 0.650 -

alimentacion

Referencia: Krishnan et al. (1999)
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Figura 12. Perfiles de concentracion de los sustratos Glucosa (Sg) y Xilosa (Sx) del
Modelo (iii), evaluados con los valores nominales de los parametros.

53



Analisis de Sensibilidad Global en Sistemas Dinamicos para la Produccion de
Bioetanol

1.0 1

o
co
1

Conversion de Glucosa (X )

Conversion de Sustrato
o
(o))
1

0.4 - 7
0.2 4 Conversion de Xilosa (X ) i
0.0 T T T T T T T T T T

0 1 2 3 4 5

Tiempo (h)

Figura 13. Perfiles de la conversion de Glucosa (yg) y Xilosa (yx) del Modelo (iii),
evaluados con los valores nominales de los pardmetros.
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Figura 14. Perfiles de concentracion de Biomasa del Modelo (iii), evaluados con los
valores nominales de los parametros.
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Figura 15. Perfiles de la concentracion del Producto obtenido a partir de glucosa (Pg) y
de xilosa (Px) del Modelo (iii) evaluados con los valores nominales de los parametros.
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3.3 Andlisis de Sensibilidad Global en Biorreactores y Redes de

Biorreactores: Resultados Numeéricos

Se llevo a cabo un andlisis de sensibilidad global-dindmico en los modelos diferenciales
algebraicos descriptos en la Seccion anterior. Los modelos fueron implementados
utilizando un entorno de simulacion orientado a ecuaciones, en gPROMS (PSEnterprise

Ltd., 2014).

El modelo (i) tiene 5 pardmetros cinéticos, 4 ecuaciones diferenciales y una algebraica;
el modelo (ii) consta de 6 pardmetros, 7 ecuaciones diferenciales y 14 algebraicas;
mientras que en el modelo (iii) hay 23 pardmetros, 5 ecuaciones diferenciales y dos
algebraicas. Para los dos primeros modelos, el GSA se llevo a cabo sobre todos los
parametros cinéticos. En cambio, en el modelo (iii) se realiz6 un analisis de sensibilidad
local sobre todo el set de parametros del modelo para reducir el nimero de parametros
inciertos y asi reducir también el costo computacional asociado, mientras que
posteriormente se verifico que la seleccidn era adecuada mediante el enfoque global. Solo
se consideraron en el GSA los pardmetros que tienen mayor impacto en las salidas del
modelo: umaxg, tmaxx, Vmaxg, Vmaxx, Ypisg, Ypisx Y A. Se asociaron distribuciones de
probabilidad normal a los parametros inciertos. Los valores medios y desviaciones
estandares fueron estimados con informacion de literatura, considerando los valores
nominales de los pardmetros como su valor medio y tomando un rango de variacién de
12.5%. En general, éste representa un tipico rango de variacion de los parametros. Las
matrices de muestreo A, B y Ci se generaron para cada modelo diferencial algebraico en
gPROMS para realizar las simulaciones estocasticas. La Tabla 6 muestra los parametros
de la distribucion normal para cada pardmetro incierto, asi como el rango de variacion de

dichos parametros en la bibliografia.
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Tabla 6. Pardmetros inciertos de los modelos cinéticos.

Parametro \N/alo_r Sd.  Unidad Rgngo Va,riaci()n
ominal Bibliografia

Modelo (i): Fermentador Min. Max.
Umax 0.100*  0.015 h' 0.100%¢  1.000¢
Yxis 0.124*  0.020 - 0.001¢  0.550¢
Yxip 0.230* 0.060 - 0.004¢  0.600f
Ks 20.000° 2.500 kg/m® 0.010¢  20.000?
Vdead 0.020° 0.004 ht

Modelo (ii): Red de Biorreactores Min. Max.
max,1 0.500° 0.060 ht 0.010%¢  1.000¢
max,2 0.100*  0.015 ht 0.100¢  1.000°
Yxis 2 0.124*  0.020 - 0.001¢  0.550¢
Yxip 0.230* 0.060 - 0.004¢  0.600f
Ks" 20.000° 2.500 kg/m® 0.010¢  20.000?
Vdead” 0.020° 0.004 ht

Modelo (iii): Cofermentador Min. Max.
Umax,g 0.662° 0.083 h' 0.010%¢  1.000¢
max,x 0.190° 0.024 h' 0.017¢  0.417f
Vmax,g 2.005° 0.251 h? 2.005°  5.1209
Vmaxx 0.250° 0.031 h? 0.250°  3.080¢
Ypisg 0.470° 0.059 - 0.294*  0.600f
Y pisx 0.400° 0.05 - 0.350"  0.796¢
A 0.650° 0.081 -

(") son parametros comunes para ambos biorreactores de la red. Referencias: a: (Corsano et al., 2004), b:
(Krishnan et al., 1999), c: (Todri et al., 2014), d: (Moreno et al. , 2013), e: (Nielsen, Villadsen, & Lindén,
2003), f: (Nakamura, Sawada, & Inoue, 2011), g: (Leksawasdi, Joachimsthal, & Rogers, 2001), h:
(Morales-Rodriguez, Gernaey, Meyer, & Sin, 2011).

El nimero de escenarios para cada modelo se estimo realizando simulaciones estocasticas
incrementando el nimero de escenarios (N=1, 100, 700 y 1250) hasta que los perfiles
medios de las variables de estado permanecian constantes para un nimero de escenarios
N=1250. Como puede observarse en los perfiles de las Figuras 16(a), 17(a) y18 para la
concentracion de sustrato, de la Figura 20 para la conversion de sustrato, de las Figuras
22(a), 23(a), y 24(a) para la concentracion de biomasa, y de las Figuras 25(a), 26(a), y

27 para la concentracion de producto.
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Se utilizo el software gPROMS para realizar las simulaciones estocasticas para los 1250
escenarios, y calcular las varianzas incondicionales y condicionales, asi como los indices
de sensibilidad de primer orden, de interaccion y total de las variables de estado

diferenciales y algebraicas de los modelos analizados.

Los resultados obtenidos se presentan en graficos acumulativos y tablas para los tres
modelos estudiados en las siguientes secciones. Los graficos acumulativos muestran los
perfiles temporales de los indices de sensibilidad de primer orden (Si), mientras que en
las Tablas 7 a 9 se presentan los valores de los indices de sensibilidad de primer orden
(Si) y de interaccion (Si,int) a tres tiempos de reaccion. En la siguiente discusion, se analiza

cada variable de estado con respecto a los parametros de cada modelo estudiado.

3.3.1 Concentracion de Sustrato

En el modelo del fermentador (i), la concentracion de sustrato S es principalmente
influenciada a lo largo de todo el horizonte de tiempo por el pardmetro umaxi, que
representa la velocidad especifica maxima para el crecimiento de biomasa. Con este
pardmetro se explica entre el 20 y 100% de la varianza de dicha variable, con una mayor
influencia al principio del proceso (Figura 16 (b) y Tabla 7). El coeficiente de rendimiento
de biomasa explica hasta un 7% de la varianza al final del horizonte de tiempo. Su
contribucion es mas relevante a través de sus interacciones con otros parametros como

puede verse en la Tabla 7 (Si,int entre 0.33 y 1.14).
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Figura 16. (a) Perfiles promedio de la concentracion de Sustrato evaluados con distinto
namero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden para la concentracién de sustratos en modelo (i): fermentador.

En el modelo (ii), la red de biorreactores, el parametro mas influyente para la
concentracion de sustrato (S) es nuevamente umax1, €xplicando entre el 25y 100% de la

varianza de S, siendo mayor al principio del proceso (Figura 17 (b)). Como puede
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Concentracion de Sustrato (kg/m’)
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apreciarse en la Tabla 7, umax1 también contribuye a la incertidumbre de la concentracion
de sustrato a través de sus efectos de interaccion, logrando un valor de Siint de 0.51 al
final del horizonte de tiempo. El proceso de fermentacion ocurre en el segundo biorreactor

(R2), luego del tiempo t=10 h. Como puede observarse en la Figura 17(b), otros
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Figura 17. (a) Perfiles promedio de la concentracion de Sustrato evaluados con distinto
numero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden para la concentracion de Sustratos en modelo (ii): red de biorreactores.
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parametros adquieren algo de relevancia en esta etapa del proceso como Yws:2 (el
coeficiente de rendimiento de biomasa), umax2 (la velocidad especifica maxima de
crecimiento del fermentador) y Ks (la constante de saturacion del sustrato). Estos
resultados son consistentes con el hecho que el crecimiento de biomasa es el proceso
principal del pre-fermentador (R1) y la concentracion de biomasa (dependiente de la
concentracion del sustrato) también influye en el resto del proceso. En la Figura 17(b) y
la Tabla 7 se puede observar que Yxs2 es el segundo parametro mas influyente en sus
efectos de primer orden después de 10 h y, al mismo tiempo, es el pardmetro principal en
relacion a sus efectos de interaccion a lo largo de todo el horizonte de tiempo. Sin
embargo, la constante de saturacion del sustrato, Ks, y la velocidad de muerte de la
biomasa, vdead, dominan los efectos de interaccion en el primer biorreactor (R1). La

presencia de efectos de interaccion releva que el modelo es no-aditivo.

En el modelo (iii), correspondiente al cofermentador de glucosa y xilosa, hay una
preferencia por parte de la levadura genéticamente modificada por el primer sustrato. La
glucosa (Sg) se consume totalmente en el tiempo t= 1.5 h, cuando solo el 20% de la xilosa

(Sx) se ha consumido, como puede observarse en los perfiles medios de la Figura 18.

La Figura 19(a) muestra que hasta el tiempo t= 1.5 h, los parametros mas relevantes son
/. (la relacion entre glucosa y la concentracion de azucares en la alimentacion), Ypsg (el
coeficiente de rendimiento de etanol) y vmaxg (la velocidad especifica maxima de
formacion de producto a partir de glucosa). Con estos tres pardametros se explica el 100%
de la varianza de la concentracién de glucosa. Para tiempos superiores a 1.5 h, solo se
observan efectos de interaccion entre pardmetros (Tabla 7), siendo Ypsg Y vmaxg 10S
parametros mas importantes junto con umaxg (la velocidad especifica maxima de

crecimiento de biomasa a partir de glucosa).
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Figura 18. Perfiles promedio de la concentracion de los sustratos Glucosa (Sg) y Xilosa
(Sx) del Modelo (iii), evaluados con distinto nimero de escenarios (N=1, 100, 700, y
1250).
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Figura 19. Perfiles del indice de sensibilidad de primer orden para la concentracion de
(@) glucosa y (b) xilosa del modelo (iii): cofermentador.

Para la concentracion de xilosa (Figura 19(b)), el parametro mas influyente a lo largo de
todo el horizonte de tiempo es 4, el cual explica casi el 100% de la varianza total. Para
esta variable, los efectos de interaccion entre los parametros inciertos (Siint) SOn

despreciables en comparacion con los efectos de primer orden (Si), como puede apreciarse
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en la Figura 19(b) y en la Tabla 7. Por lo tanto, la varianza total para la concentracion de

xilosa puede explicarse solamente por los efectos de primer orden del pardmetro A.

Tabla 7. indices de sensibilidad de primer orden (Si) y de interaccion (Siint) para la
concentracion de sustrato (S)

Modelo (i) Modelo (ii)
S S
Si Siint Si Siint
t=2 t=5 t=25|t=2 t=5 t=25 t=2 t=5 t=25|t=2 t5 t=25
Yxs 0.0711.14 0.72 0.33 Yxs2 0.03|0.76 0.06
Y 0.01 0.01 0.02 Yxp,2 0.01|0.76 0.03
umax 0.54 0.28 0.18 0.05 pmax1 1 0.28 0.15 0.2 0.51
Ks 0.05 0.11 pmax.2 0.03|0.76 0.10
vdead 0.01 0.01 0.03 Ks 0.02|3.14 0.3 0.20
Ddead 0.01|1.06 0.01 0.03
> 056 031 0.34 1.00 0.28 0.25
Modelo (iii)
Sq Sx
Si Siint Si Siint
t=1 t=2 t=5|t=1 t=2 t=5|t=1 t=2 t=5|t=1 t=2 t=5
Yp/s,q 0.34 0.72 0.72
Yopis x 0.06 0.04 0.04/0.01 0.03 0.1
Umax,g 0.05 0.36 0.36 0.01
HUmax,x 0.06
vmaxg 0.26 0.01 0.01|0.06 0.87 0.87
Vmaxx 0.06 0.02 0.02 0.03/0.05 0.06 0.06
A 0.36 0.14 0.98 0.94 0.78
> 096 0.01 0.01 0.99 0.97 0.92

Los sub-indices 1, 2, g y x representan el prefermentador, el fermentador, la glucosa y la xilosa,
respectivamente. S;y Siint representan los indices de sensibilidad de primer orden y de interaccion para el
parametro i. t es el tiempo (h). Los mayores valores de los indices estan marcados en negrita.

3.3.2 Conversion de Glucosa y Xilosa
En esta seccion, se analizan los perfiles temporales de los indices de sensibilidad
correspondientes a la conversion de glucosa, yg, y de xilosa, yx, las dos variables de estado

algebraicas del modelo (iii).
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Figura 20. Perfiles promedio de la conversion de Glucosa (yg) y Xilosa (yx) del Modelo
(iii), evaluados con distinto nimero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250).
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Figura 21. Perfiles del indice de sensibilidad de primer orden de la conversion de (a)
glucosa y (b) xilosa del cofermentador.

Los graficos acumulativos del perfil temporal del indice de sensibilidad de primer orden
de la conversién de glucosa se muestran en la Figura 21(a). Hay solo tres parametros
relevantes que contribuyen hasta un 80% de la varianza de la conversion de glucosa para

t<1.5h: Ypsg, 4, Y vmaxg. ESte efecto se desvanece cuando se consume toda la glucosa.

Los efectos de interaccidn son totalmente despreciables para esta variable.

64



M.P. Ochoa

En la Figura 21 (b) se muestran los perfiles del indice de sensibilidad de primer orden
para la conversion de xilosa. 1 y vmaxx contribuyen en un 60% y 30% , respectivamente,
a la varianza de salida. Mientras que Ypsx explica un 6% de la incertidumbre de la

conversion de xilosa durante todo el tiempo operativo

3.3.3 Concentracion de Biomasa

Los perfiles de los indices de sensibilidad de primer orden para la concentracion de
biomasa (X) se muestran en las Figuras 22(b), 23(b) y 24(b). En el modelo (i), los efectos
de primer orden contribuyen en un 50% de la varianza de la concentracion de biomasa,
siendo Ks el parametro mas influyente al principio del proceso, seguido por vdead que
aporta entre un 10 y 27% al principio y al final del horizonte de tiempo, respectivamente
(Figura 22(b) — Tabla 8). El pardmetro umax contribuye con un 6% a través de los efectos
de primer orden, pero es el mas importante en relacion a su contribucion a la varianza de
salida a través de sus efectos de interaccion con otros parametros, con un valor de Si,int de
hasta 0.65. Los coeficientes de rendimiento de biomasa y producto contribuyen un bajo
porcentaje a la varianza debido a los efectos de primer orden y directamente no influyen
por sus efectos de interaccion. Por lo tanto, estos dos parametros se pueden considerar

como los menos influyentes en la concentracion de biomasa del modelo (i).

65



Analisis de Sensibilidad Global en Sistemas Dinamicos para la Produccion de
Bioetanol

1.00 T T T T T T T T

X-1--X-100 ---X-700 ----X-1250
0.95 -

0.90 + L

0.85 -

0.80 - =TT =

Concentracion de Biomasa (kg/m’)

0.75 : . : . : . : .
0 5 10 15 20 25
Tiempo (h)
@)
1
< 0.8
S
(%)
S
S 0.6
@
w 0.4
Q
2
2
= 0.2
0 ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,
0 5 10 15 20 25
Tiempo (h)
(b)
Yis Yx/p Mmax Ks B vdead

Figura 22. (a) Perfiles promedio de la concentracion de Biomasa evaluados con distinto
numero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden para la concentracion biomasa en modelo (i): fermentador.

En el modelo (ii), los efectos de primer orden explican entre el 79 y 100% de la varianza
de la concentracion de biomasa como puede verse en la Figura 23(b) y en la Tabla 8. La
velocidad especifica maxima de crecimiento de biomasa, umax1, contribuye entre 54 y

71% a la varianza de dicha variable, seguido por vdead que cobra importancia en etapas
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posteriores del proceso. Ks es también un pardmetro importante del proceso (Si alrededor

de 0.15).
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Figura 23. (a) Perfiles promedio de la concentracion Biomasa evaluados con distinto
numero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden para la concentracién Biomasa en modelo (ii): red de biorreactores.

En relacion con los efectos de interaccion, el indice de sensbilidad de interaccion para

umax,1 toma valores entre 0.38 y 0.54. Se puede concluir que umax.1 €S el pardmetro mas
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influyente de la red de biorreactores, mientras que las contribuciones de los coeficientes

de rendimiento tanto de biomasa como de producto (Yws, Yxp) son despreciables.
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Figura 24. (a) Perfiles promedio de la concentracion de Biomasa evaluados con distinto
namero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden para la concentracion biomasa en modelo (iii): cofermentador.

Por otro lado, en el sistema de cofermentacion (modelo (iii)), el parametro mas influyente

es nuevamente A, explicando mas de un 50% de la varianza de la concentracion de
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biomasa a lo largo de todo el horizonte de tiempo; vmaxg Y Ypis.g también contribuyen hasta
un 30% de la varianza (Figura 24(b) y Tabla 8). Los efectos de interaccion son
despreciables para esta variable.

Tabla 8. indices de sensibilidad de primer orden (Si) y de interaccion (Siint) para la
concentracion de biomasa (X)

Modelo (i) Modelo (ii)
X X
Si Si,int Si Siint

t=2 t=5 t=25 t=2 t=5 t=25 t=2 t=5 t=25 t=2 t=5 t=25
Yxs 0.01 0.01 0.01 Yxs,2 0.03 0.02 0.05
Y  0.03 0.03 0.02 Yxp,2 0.01 0.02 0.09
[max 0.06 0.65 0.42 0.06 umaxa 0.63 0.71 0.54 0.54 0.4 0.38
Ks 0.52 0.25 0.08 [max,2 0.02 0.02 0.1

vdead 0.10 0.17 0.27 0.11 Ks 0.12 0.07 0.15

vdead 0.04 0.02 0.25

X 065 046 044 0.79 0.80 1.00

Modelo (i)
X
Si Sijint
t=1 t=2 t=5 t=1 t=2 t=5
Yosqg 0.09 0.2 0.2
Yp/s,x 0.03 0.01
Hmax,g 0.14 0.13 0.15
Mmax,x 0.04 0.02 0.14
vmaxg 0.12 0.2 0.14
Vmax,x 0.08 0.05
A 056 05 05
X 092 0.96 0.93

Los sub-indices 1, 2, g y x representan el prefermentador, el fermentador, la glucosa y la xilosa,
respectivamente. Siy Siin representan los indices de sensibilidad de primer orden y de interaccién para el
pardmetro i. t es el tiempo (h). Los mayores valores de los indices estdn marcados en negrita.

3.3.4 Concentracion de Bioetanol
En el modelo (ii), los perfiles de los indices de sensibilidad de la concentracion de
bioetanol se analizan a partir de tiempo t= 10 h, considerando solamente el segundo

biorreactor de la red donde se lleva a cabo la fermentacion. La concentracién de bioetanol
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para los modelos (i) (Figura 25(b)) y (ii) (Figura 26(b)) se ve influenciada principalmente
por los efectos de primer orden explicando alrededor del 100% y entre el 68 y 100% de

la varianza del producto, respectivamente.
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Figura 25. (a) Perfiles promedio de la concentracion de Producto evaluados con distinto
numero de escenarios (N=1, 50, 100, 200, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de
sensibilidad de primer orden para la concentracion de producto en modelo (i):
fermentador.
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En el primer modelo, Yxp es el pardmetro mas influyente seguido por umax y Ks. Estos tres
parametros son influyentes a lo largo de todo el proceso de fermentacion. Ademas, zimax
es influyente a través de sus interacciones con otros parametros, con valores de Si,int entre

0.21y 0.28 (Tabla 9).
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Figura 26. (a) Perfiles promedio de la concentracion de Producto evaluados con distinto
numero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250) y (b) perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden para la concentracion de producto en modelo (ii): red de biorreactores.
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El modelo (ii), Yxp es el pardmetro principal a lo largo de todo el horizonte de tiempo y
contribuye entre 30 y 40 % a la varianza total de la concentracion de bioetanol, como se
puede observar en la Figura 26(b) y en la Tabla 9. Ks y umax2 también son parametros
importantes, juntos suman valores de Si entre 0.49 y 0.1, y cuya relevancia disminuye
hacia el final del proceso. En cambio, la influencia de Yxs,2, crece a lo largo del horizonte
de tiempo. Ademas, umax.1 Y vdead tienen algo de influencia solo al principio de la etapa de
fermentacion. Por otro lado, los efectos de interaccion toman importancia en la Gltima
parte del proceso, siendo umax1 Y umax, 10s pardmetros mas influyentes, sumando juntos

valores de Si,int entre 0.5y 0.8 (Tabla 9).
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Figura 27. Perfiles promedio de la concentracion de la concentracion del Producto
obtenido a partir de glucosa (Pg) y de xilosa (Px) del Modelo (iii), evaluados con distinto
numero de escenarios (N=1, 100, 700, y 1250).

En el modelo (iii), la concentracion de bioetanol se representa con dos variables de estado
diferenciales: bioetanol producido a partir de glucosa, Pg, y a partir de xilosa, Px. El
modelo captura la alta velocidad de produccion de bioetanol durante la etapa inicial de
fermentacion de glucosa, seguida por una velocidad menor a partir de xilosa. EI modelo

también predice la utilizacion simultanea de ambos sustratos. Antes de que se consuma
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totalmente la glucosa (en el t=1.5 h), la velocidad especifica maxima de produccion de
etanol a partir de glucosa, vmaxg, €S el parametro mas importante debido a sus efectos de
primer orden, explicando mas del 75% de la varianza total (Figura 28 (a) y Tabla 9).
También es un pardmetro influyente a traves de sus interacciones con otros parametros
(Si,int =0.13). Para tiempos mayores a 1.5 h, Ypisg y 4 explican un 96% de la varianza de la
concentracion de bioetanol producido partir de glucosa (Pg) debido a los efectos de primer
orden. En el caso de la concentracion de bioetanol a partir de xilosa, (Px), el perfil de Si
muestra que los efectos de primer orden explican alrededor de un 70% de la varianza de
salida, siendo vmaxx el parametro més influyente con contribuciones desde 56 a 77% de la
varianza a lo largo de todo el tiempo de operacién. Como puede verse en las Figura 28
(@) y (b), los perfiles de los indices de sensibilidad para Px son méas suaves que para Pg,

de acuerdo con la menor velocidad de conversién de la xilosa.
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Figura 28. Perfiles del indice de sensibilidad de primer orden para la concentracion de
producto (a) a partir de glucosa y (b) de xilosa del modelo (iii): cofermentador.
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Tabla 9. indices de sensibilidad de primer orden (Si) y de interaccion (Siin) para la
concentracion de producto (P)

Modelo (i) Modelo (ii)
P P
Si Siint Si Siint
t=2 t=5 t=25 t=2 t=5 t=25 t=15 t=25 t=35 t=15 t=25 t=35
Y«s 0.02 0.02 0.03 0.02 0.02 0.05 Yxs2 0.05 0.13 0.22 0.14 0.14 0.13
Y 0.43 0.43 0.44 Ywp2 0.29 0.36 0.36 0.07 0.10 0.13
umax 0.30 0.31 0.26 0.28 0.27 0.21 umax:i 0.12 0.02 0.23 0.32 0.38
Ks 0.21 0.21 0.18 umax2 0.25 0.18 0.06 0.25 0.34 0.39
vdead 0.03 0.03 0.06 0.01 Ks 0.21 0.13 0.04 0.06 0.14 0.22
vdead 0.06 0.04 0.13 0.18 0.25
> 099 1.00 0.97 0.98 0.86 0.68
Modelo (iii)
Pg Px
Si Siint Si Siiint
t=1 t=2 t=5 t=1 t=2 t=5 t=1 t=2 t=5 t=1 t=2 t=5
Yosqg 0.01 0.57 0.57 0.01 0.02 0.04 11 1.0 1.3
Yopis x 0.13 0.13 0.01 0.01 0.09 11 1.0 1.2
Hmax,g 0.13 0.13 13 12 16
max x 0.13 0.13 0.01 0.02 0.02 1.1 1.0 1.3
vmaxg 0.65 0.05 0.13 0.13 0.01 0.03 0.03 1.1 1.0 1.3
Vmaxx 0.13 0.13 0.77 0.66 0.56 0.2
A 0.08 0.39 0.39 0.3 0.3 0.05 0.08 0.17 1.2 11 1.2
> 0.74 0.96 0.96 0.86 0.82 0.91

Los sub-indices 1, 2, g y x representan el pre-fermentador, el fermentador, la glucosa y la xilosa,
respectivamente. Siy Siin representan los indices de sensibilidad de primer orden y de interaccion para el
pardmetro i. t es el tiempo (h). Los mayores valores de los indices estdn marcados en negrita.

3.4 Conclusiones

En este capitulo se llevo a cabo un andlisis de sensibilidad global dindmico y paramétrico
en tres modelos de complejidad creciente para la produccién de bioetanol. Los resultados
numéricos muestran gue el costo computacional elevado del GSA en modelos complejos
se justifica ampliamente ya que se pueden captar no solo los efectos de primer orden, sino
que también los efectos de interaccion entre los parametros del modelo. Los perfiles

temporales de los indices de sensibilidad relacionados con cada parametro permitieron la
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identificacion de los parametros mas influyentes en las variables del modelo a lo largo de
todo el horizonte de tiempo. En el modelo (i), umax ¥ Ks fueron los pardmetros mas
influyentes, seguidos por vdead and Yxs. En el modelo (ii), el parametro con mayor
contribucion a la incertidumbre del modelo fue umax1, tanto a traves de sus efectos de
primer orden como de sus efectos de interaccion. En el caso mas complejo, el modelo de
cofermentacion (modelo (iii)), el GSA permitié determinar que el parametro que describe
la relacion entre la concentracion de glucosa y concentracion de azlcares en la
alimentacion A es el parametro més influyente debido a sus efectos de interaccion y de
primer orden a lo largo de todo el horizonte de tiempo. Un conocimiento adecuado de la
influencia de los pardmetros del modelo sobre las variables de estado permite su
clasificacion y provee informacion atil para la estimacion de parametros en los

biorreactores y en las redes de biorreactores.
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A

MODELADO DE SISTEMAS DE LAGUNAS DE
TRATAMIENTO BIOLOGICO DE AGUAS

RESIDUALES

4.1 Introduccion

En este Capitulo se proponen modelos dinamicos de lagunas de estabilizacion, tanto
anaerdbicas como aerobicas y facultativas. Basado en dichos modelos, en esta seccion se
compara la eficiencia de diferentes configuraciones de los sistemas de tratamiento
bioldgico. Asimismo, en el Capitulo 5 se lleva a cabo andlisis de sensibilidad global para
determinar los parametros mas influyentes del modelo y en el 6 se formula un problema

de disefio 6ptimo de la red.

Se estudia el comportamiento dinamico de sistemas de lagunas de estabilizacion con
distintas configuraciones, a fin de comparar sus eficiencias. Una configuracion posible y
aceptada consiste en dos lagunas aerdbicas en serie seguidas por una facultativa. Dicha
configuracidn es utilizada en una planta de tratamiento de aguas residuales de la industria
juguera (lIturmendi, Estrada, Ochoa, Hoch, & Diaz, 2012). La otra configuracion es la
convencional, de tres lagunas en serie: anaerdbica, facultativa y aer6bica, como se
muestra en la Figura 29. El modelado dindmico de cada pileta, basado en primeros

principios de conservacion de la materia, se simula durante un periodo de cuatro meses.
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En cada laguna se formulan los balances de masa para biomasa, nutrientes, oxigeno
disuelto y los distintos tipos de materia organica. Esto da lugar a un complejo sistema de
ecuaciones diferenciales a derivadas parciales y algebraicas (PDAE). En el caso de las
lagunas aerdbicas y anaerobicas se consideran condiciones homogéneas en todo el
volumen, mientras que en las lagunas facultativas se consideran dos capas horizontales,
suponiendo que en cada capa las condiciones son homogéneas. De esta manera, se obtiene
un sistema diferencial a derivadas totales en lugar de parciales. Por otro lado, los procesos
de sedimentacion no se tienen en cuenta debido a la etapa de separacion primaria anterior
en los tamices rotativos. EI modelo permite estudiar la dinamica del proceso utilizado

para estimar la calidad del efluente, para distintas configuraciones y condiciones

operativas.
Precipitaciones | - Evaporacion
v \
p p LAGUNA FACULTATIVA
CAPA
LAGUNA LAGUNA ( J
ENTRADA — . . — SALIDA
AEROBICA AEROBICA SUPERIOR
CAPA ‘
INFERIOR
(@)
Precipitaciones | 4+ Evaporacion
v |
LAGUNA FACULTATIVA
CAPA ‘_‘ LAGUNA
ENTRADA —— SUPERIOR AERéBlCA —i—> SALIDA
A J
CAPA \
INFERIOR
(b)

Figura 29. Configuracion (a) adoptada en una empresa juguera del pais y (b)
convencional para el sistema de lagunas.
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4.2 Modelo Dinamico

El sistema diferencial-algebraico de ecuaciones representa un sistema de tres lagunas en
serie para el tratamiento bioldgico de aguas residuales. La Figura 30 presenta un diagrama
de los procesos involucrados en el modelo biogeoquimico de la laguna facultativa, que

incluye tanto los procesos aerébicos como anaerobicos.

Atmaosfera
Intercambio Condiciones de Y
Temperatura Radiacion solar
entre capas borde
Agua IRE-AIREACIéN
RESPIRACION |
S R B To BACTERIA - | -
NS 18 | B NG5 AUTOTROFICA RESPIRACION o)
P9 "M
i3 | 3 NITRIFICACION 2
EE £
= i o
‘A Ei CAPTACION], g
— == BACTERIA e -
SF ©5  HETEROTROFICA « . ALGA
ENTRADA 4 &k | CAPTACION SALIDA
L. gy L] NS
! HIDROLISIS | ! HIDROLISIS 4
BACTERIA
i FERMENTADORA < o ? 50
H . } CAPTACION A MUERTE 4
s RER : |
T aceTostnEsis Xs N Xl
) i
@ 4
i) ? < T
g 3 CAPTACION 3 MUERTE
= [ | .
i g % L
[N Sl % BACTERIA BACTERIA
g e -
-------- »  ACETOTROFICA ACETOTROFICA < jrm’
METANOGENICA SULFATO R‘EDUCTORA

Figura 30. Esquema del modelo de la laguna facultativa. — indica los procesos aerobicos;
- — indica los proceso anaerdbicos.

El modelo incluye balances de masa para los grupos predominantes de bacterias:
heterotrdficas, autrotréficas, fermentadoras, acetotroficas metanogénicas y acetotroficas
sulfato reductoras, biomasa algal, las distintas fuentes de materia organica y los
principales nutrientes. Los balances incluyen la acumulacion, las entradas, las salidas, la
generacion o consumo, la transferencia entre capas y la variacion del volumen por el

cambio de altura.

dCy,;j Ol — QP - Cyyy ki A;
Mo : My R, = (o Cyiir) — Y
dt Vij T i = v (Crgj = Cxiye) h; dt (66)




dCy,ij kmA;

=F, .. +———— (Cy:i: 1 — Cy::
dt X,ij +Ahij } Vij ( X,ij—1 X,l]) (67)
j=2
dV; .
d_tl — im _ iout + lerec _ Qievap (68)

X=DQO, SA, SF, SI, XI, Xs, N2, NHs, NOs, O2, SO4, alg, amb, asrb, ab, Ecoli, fb, hb
I=laguna; j=capa

Los subindices i, j, y X hacen referencia a la pileta, la capa, y la variable relacionada con
la biomasa, los nutrientes y la carga organica (Tabla 10), respectivamente. Q™™;, Q°1%, QPeS;
y Q°2; representan los caudales volumétricos (m®/d). Cx,j es la concentracion del
componente X en la laguna i en la capa j (gx/m®). Vij es el volumen de la capa j en la
laguna i (m®). Ai (m?) y hi (m) son el area transversal y la altura de la columna de agua,
respectivamente. A4 (m) es la distancia entre la mitad de la capa superior y la mitad de la
capa inferior y km es el coeficiente de transferencia de masa entre capas en la laguna
facultativa. Fxij corresponde a la generacion neta de X en lalaguna iy en capaj. Lalaguna
facultativa consta de dos capas para distinguir las zonas aerobia y anaerobia que se forman
dentro de la laguna.

El ultimo término de la ecuacion (66) corresponde a la variacion de volumen de la laguna.
Se ha formulado también un balance de masa global (ec. (68)) que tiene en cuenta ademas
de los caudales de entrada y salida, las entradas por lluvias (QP™%) y salidas por

evaporacion (Q®vap;),
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Tabla 10. Variables diferenciales del modelo del sistema de lagunas de estabilizacion.

Tipo Variable

Descripcion

Unidad

CARGA ORGANICA

Cpbooijj

Csaijj

CsFijj

Csl,ij

Cxu,ij

Chxsijj

Demanda Quimica de Oxigeno (DQO)

Productos de la fermentacion. Se considera que todos
los productos de la fermentacion son solamente acetato.
Su remocién se debe al crecimiento aerdbico y andxico
de las bacterias heterotroficas, asi como al crecimiento
anaerobico de las bacterias acetotroficas.

Sustrato organico soluble de facil y réapida
biodegradacién. Esta fraccion de DQO esta
directamente disponible para su biodegradacion por las
bacterias heterotroficas y fermentadoras, y se produce
durante la hidrdlisis.

Materia organica soluble inerte, forma parte de la carga
orgénica del influente, no puede ser degradado en la
planta de tratamiento y se puede producir durante la
hidrolisis.

Materia organica particulada inerte. Esta parte de la
materia organica no se degrada y se produce por la
muerte de los distintos grupos de bacteria y algas.

Sustrato  particulado lentamente  biodegradable.
Representa las sustancias organicas que deben ser
hidrolizadas por las bacterias heterotréficas (sometidas
a hidrolisis) para estar disponibles para su degradacion.
Cuando las bacterias mueren, las partes biodegradables
de las celulas contribuyen a esta cantidad.

gogo/m?®

gogo/m?®

gogo/m?®

gogo/m?®

gogo/m?®

gogo/m®

NUTRIENTES

Cnaiij

CNH4,jj

CNo3ijj

Cozij

Nitrogeno gaseoso. Es el Unico producto de la
desnitrificacion.

Nitrégeno Amoniacal (NHs"-N & NH3-N). Se supone
que se encuentra en la forma de NH4".Se produce por
degradacion de la materia organica y se degrada por
nitrificacion y captacion en el crecimiento de la
biomasa.

Nitrato (NO3™-N & NO2-N). Se supone que incluye los
nitratos y nitritos, ya que los nitritos no se incluyen
como un componente separado del modelo. Para los
calculos estequiomeétricos, se considera solo los nitratos.
Se produce por nitrificacion y se consume por
desnitrificacion y respiracion andxica.

Oxigeno disuelto. Su concentracion aumenta debido a la
reaireacion atmosférica y la fotosintesis, y decrece por
los procesos de respiracion celular.

81

gn/m?®

gn/m?®

gn/m?®

go2/m?



Tipo Variable

Descripcion

Unidad

Cs0a,ij

Sulfato. Las bacterias acetotroficas reductoras de sulfato
utilizan azufre en forma de sulfato como receptor de
electrones en la oxidacion de los productos de
fermentacion.

gs/m®

Calgiij

Cambij

Casrbjj

Cabjj

BIOMASA

Cecoliijj

Chbij

Chbjj

Algas. Se considera que el crecimiento del fitoplancton
incluye la captacién de nitrdgeno amoniacal y nitratos.

Bacterias acetotréficas metanogénicas. Su crecimiento
anaerobico consume acetato y produce metano (que no
es considerado un componente del modelo).

Bacterias acetotroficas reductoras de sulfato. Utiliza
sulfato como receptor de electrones en la oxidacion de
los productos de fermentacion.

Bacterias autotroficas. Los organismos nitrificantes
Ilevan a cabo la nitrificacion. Se considera que Cnn4 Se
nitrifica directamente a Cnos.

E. coli. Se considera que los organismos patdgenos se
remueven con una cinética de primer orden.

Bacterias fermentadoras. En condiciones anaerobicas
consumen DQO soluble fermentable rapidamente
biodegradable y producen acetato.

Bacterias heterotréficas. Son responsables de la
hidrolisis, la mineralizacion de la materia organica
(crecimiento aerobico) y la desnitrificacion (crecimiento
anoxico).

gogo/m?®

gogo/m?®

gooo/m®

gogo/m?®

MNP/m?

gooo/m®

gogo/m?®

I 'y j hacen referencia a la laguna y a la capa, respectivamente.

Las ecuaciones algebraicas del modelo describen las interconexiones entre lagunas, las

funciones impulsoras y las velocidades de reaccion de los distintos componentes. Los

términos de generacion y consumo se detallan en la Tabla 15. Por otro lado, las entradas

del modelo fueron aproximadas con series de Fourier obteniendo funciones periodicas

que corresponden a temperatura, radiacion solar, precipitaciones, evaporacion, caudales

de entrada y concentraciones de entrada (Estrada, 2010).

La tasa de crecimiento de los organismos considerados es funcion de la temperatura (T),

la disponibilidad de nutrientes (N) y el pH, incluyendo también la radiacién solar (I) para

la biomasa de los grupos fotosintéticos y la materia organica (DQO) para el resto de los
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microorganismos. Esta dependencia se incluye a través de funciones de limitacion en un
modelo multiplicativo. Las funciones de limitacion modifican la tasa maxima de

crecimiento al tomar valores entre Oy 1.

RX,ij,growth = kX,ij,growth f(T)f(N)X,ijf(I)X=alg,ijf(COD)X:tALG,ij CX,ij (69)

RX,ij,decay = kX,ij,decay f(T) CX,ij (70)

X= Calg,i, Cambi, Casrb,i, Cab,i, Cecoli,i, Cthi, Chb,i; 1= laguna; j=capa.
Las cinéticas de tipo Monod se utilizan para modelar la mayoria de las funciones de
limitacidn para el crecimiento de biomasa relacionado con la concentracion de nutrientes

y con la concentracion de los distintos tipos de carga organica.

La temperatura es una variable que influye en los fendbmenos fisicos y en las reacciones
quimicas y bioquimicas que ocurren en las lagunas de estabilizacién (Rodriguez Serrano,
2008). En general y para los intervalos de temperatura normales en las lagunas, se puede
decir que la velocidad de degradacién aumenta con la temperatura, en especial en lo que
concierne a la actividad de las bacterias. Se supone que las tasas de respiracion y de
mortalidad natural de la biomasa aumentan exponencialmente con la temperatura segun
un comportamiento de tipo Arrhenius. Las bajas temperaturas ocasionan que estos

fendmenos ocurran a menor velocidad.

Por otro lado, la luz es fundamental para la actividad fotosintética. Esta depende no solo
de la luz que alcanza la superficie del agua, sino de la que penetra en profundidad. Se
utiliza la ecuacion de Beer para modelar el efecto que ocasiona la profundidad de la
columna de agua.

Los principales procesos que ocurren dentro de las lagunas se listan en la Tabla 11
clasificados por la condicidn de la laguna que mas los favorece. Es decir, que los procesos
aerobicos ocurriran dentro de las lagunas aerdbicas y en la capa superior de las lagunas
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facultativas, mientras que los procesos anaerobicos o anoxicos ocurrirdn en la capa
inferior de las lagunas facultativas y en las lagunas anaerdbicas. La descripcion de los
mismos se detalla en la Tabla 12, junto con sus expresiones.

La remocidn del fosfato no se considera en el modelo, ya que su principal mecanismo de
remocién es fisico y quimico (Sah, Rousseau, Hooijmans, & Lens, 2011).

Tabla 11. Procesos principales de las distintas lagunas

Capa Superior de
la Laguna
Facultativa

Laguna
aerobica

Capa Inferior de
la Laguna
Facultativa

Laguna
anaerobica

Crecimiento algal sobre Cnna
Crecimiento algal sobre Cnos
Crecimiento aerdbico de Cnb sobre

Csa
Crecimiento aerdbico de Chy Sobre
Csr
Crecimiento an6xico de Cnp sobre
Csa
Crecimiento anoxico de Cnb sobre
Csr

Crecimiento aerébico de Cap

Crecimiento anaerobico de Cro
Crecimiento anaerobico de Casrb
Crecimiento anaerébico de Camb
Muerte de Caig
Muerte de Chb
Muerte de Cap
Muerte de Cs
Muerte de Casm
Muerte de Camb
Muerte de Cecoli
Hidrolisis
Re-aireacion
Re-aireacion
Mecanica
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Tabla 12. Descripcion y expresiones de los procesos cinéticos.

PROCESOQOS p

Crecimiento algal sobre Cnra: en este proceso se describe el crecimiento de las algas
considerando la captacion de nitrégeno en forma amoniacal. La velocidad del mismo

depende de la temperatura y la radiacion solar.

Rgrowth g /nyaij = Raig - fT - fLij - e . Caig,ij

i,
) Knnaig+Cnnaij

Crecimiento algal sobre Cnos: Similar al proceso anterio, pero considerando la

captacion de nitrégeno en forma de nitratos.

CNo3,ij Knnaig

Rgrowth g n03,ij = Batg " fT " fLyj - : "Caigij

i
) Knoaig+Cnosij KnHalg+CnH4.ij

Crecimiento aerobico de Cnp sobre Csr: la velocidad del crecimiento heterotrofico
depende de la disponibilidad de sustrato y amonio, asi como también de la
concentracion de receptores de electrones (oxigeno). El crecimiento aerébico de las
bacterias heterotroficas sobre el sustrato organico soluble de facil y réapida
biodegradacion (mineralizacion de la materia organica) consume oxigeno, mientras que

el nitrgeno amoniacal se incorpora a la biomasa.

Csr,ij Csr,ij Co2,ij CNHa,ij

Rgrowthyg spij = Unp " fT -

CsrijtCsaij KsrntCsrij KontCo2ij KnuhtCnH4,ij

Chb,ij

Crecimiento aerdbico de Chp sobre Csa: este proceso es similar al anterior. Se consume

oxigeno y acetato, y se incorpora nitrogeno amoniacal a la biomasa.

Csa,ij Csaij Co2,ij CNHaij

Rgrowthyg saij = tnp " fT -

CsaijtCsrij KsantCsaij KontCo2ij KnNHnhtCNH4,ij

Chb,ij

Crecimiento andxico de Cnp sobre Csr: en el crecimiento anoxico de las bacterias
heterotréficas, se consume nitrato (desnitrificacion) y sustrato organico soluble de fécil
y réapida biodegradacion, junto con la incorporacion de nitrogeno amoniacal a la

biomasa.

Csrij _ Csrij  Kon

RAgrowthygspij = My By - fT -

Csr,ijtCsaij KsrntCsrij KontCozij

Cno3ij CNH4,ij

- Chpii
i,
Knont+Cno3,ij KNHRtCNHaj J
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Crecimiento anoxico de Chp Sobre Csa: en este proceso se consume nitrato y acetato,

y se incorpora nitrogeno amoniacal a la biomasa.

Csaij  Csaij  Kon

RAgrowthyg;saij = My - B * fT -

CsaijtCsrij KsantCsaij KontCo2ij

CNo3,ij CNHaij

- Chpii
i,
Knont+Cno3,ij KnuntCnH4,ij J

Crecimiento aerobico de Cap: el crecimiento aerdbico de las bacterias nitrificantes,
denominado nitrificacidn, consume amonio y oxigeno, y produce nitrato. Ademas, una

pequefia fraccion del nitrdgeno amoniacal se incorpora a la biomasa.

Cozij _ CnH4ij

9 AB,ij = Mab f Koab+Co2,ij KNHatCNH4,ij ab,ij

Crecimiento anaerobico de Csp: el crecimiento de las bacterias fermentadoras en
condiciones anaerdbicas consume sustrato organico soluble de facil y réapida
biodegradacion, y como resultado se produce acetato. Nuevamente, se incorpora

nitrégeno amoniacal a la biomasa.

CsFij Kogp Knofb CNHa,ij

RgrowthFB',-_]- = l’lfb . fT .

Ksrrp+Csrij Kogp+Co2ij Knofp+Cno3ij KNHfb+CNH4,ij

Cb,ij

Crecimiento anaerobico de Cash: en el crecimiento anaerdbico de las bacterias
acetotrdficas sulfato reductoras, se utiliza sulfato como receptor de electrones para la

oxidacion de acetato. En este proceso se incorpora nitrégeno amoniacal a la biomasa.

Csaij i Cso4,ij .__ Koasrp

R rOWthASRB":Il, b’ T -
g b asrb " f KsaasrbtCsaij KsoasrbtCsoaij KoasrbtCo2,ij

Knoasrb . CNH4,ij

.C o
asrb,i,
KnoasrbtCno03,ij KNHasrb+CNH4,ij J

Crecimiento anaerobico de Camb: en el crecimiento anaerobico de las bacterias

acetotréficas metanogénicas, se consume acetato y se incorpora amonio a la biomasa.

Csaij ._ Koamp KNoamb
Ksaamb*Csaij Koamb+Co2ij KNoambtCno3,j

Rgrowth,yg;; = Bamp " fT -

CNH4,ij

_CNH&L e
amb,i,
KNHamb+CNH4,i j J

Muerte de Cag:

Rdeathyg;j = bag - fT - Caigij
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PROCESOS p

Muerte de Chp: en este proceso se libera materia organica, principalmente sustrato
particulado lentamente biodegradable y pequefias fracciones de materia organica
particulada inerte y sustrato organico soluble de facil y rapida biodegradacion, ademas

de amonio. Todos los procesos de muerte de biomasa son similares.

Rdeathyp;; = bpy, - fT - Chp i)

Muerte de Cab Rdeathp;j = bap - fT - Capij
Muerte de C Rdeathpp;j = bsp - fT - Cyp
Muerte de Casrb Rdeathysgpij = basrp * fT - Casrb,ij
Muerte de Camb Rdeathgypij = bamb * [T - Camp,ij

Hidrdlisis: describe la conversion del sustrato particulado lentamente biodegradable
principalmente en sustrato organico soluble de facil y rapida biodegradacion, y en
menor medida en materia organica soluble inerte. Se libera amonio durante este
proceso. Se lleva a cabo por las bacterias heterotréficas y fermentadoras, siendo menor

la accion de estas Ultimas (corregidas por el factor ny,,).

Cxs,ij/(Chb,ij+Crb,ij)
x+Cxs,ij/(Chb,ij+Csbij)

Rhydrol-,j = Kp, X ] : (Chb,i,j + Npy - Cfb,i,j)

Muerte de CEcoli: RdeathEcoli’i'j = bECOli . fT . CECOli,i,j

Re-aireacion:

Raer;; =K, (Cs— Copz,j)/dq

Irradiancia:
Ly _Lij 1—e Kextijhtotalij
fLij=-"-e L Lij=1,
" Lo b Kext,i,j'htotal,i,j

Calg,ij +Chb,ijtCab,ijtCrb,ijtCasrb,ijtCamb,ij
Kextij = (K1 t K- o -1000

Temperatura:

fT = ﬂ(T—ZO)

(Langergraber, Rousseau, Garcia, & Mena, 2009), (Sah, Rousseau, Hooijmans, & Lens,
2011).
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Tabla 13. Pardmetros del modelo del sistema de lagunas de estabilizacion.

] S Valor .

Pardmetro Descripcion Nominal Unidad

Malg Velocidad méxima de crecimiento de Caig 2 d?t

Kntialg Coeficiente de saturacién/ inhibicién de Cnha 001 gn/m®
para Calg

Knoalg Coeficiente de saturacién/ inhibicién de Cnos 001 gn/m®
para Calg

baig Velocidad de muerte de Caig 0.100 d?t *

Mhb Velocidad méxima de crecimiento de Cnb 6 d?
Coeficiente de saturacién/ inhibicién de Csa 3

Ksah para Chy 4 gooo/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Csr 3

Kskn para Chy 3 gpqo/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicién de Co2 3 *

Kon para Cho 0.200 go2/m

Kt Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Cnwa 0.050 gn/m? *
para Chb
Coeficiente de saturacién/ inhibiciéon de Cnos 3

Knon para Cho 0.5 gn/m
Factor de correccion para el crecimiento

7hb L 0.8 -
anoxico de Cnp

bhb Velocidad de muerte de Chb 0.400 d? *

Hab Velocidad maxima de crecimiento de Cap 2.000 d* *
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Cnwa 3 *

KNHa para Cab 0.200 gN/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicién de Coz 3 *

Koab oara Cab 0.500 go2/m

Dab Velocidad de muerte de Cap 0.015 d? *

Mo Velocidad méxima de crecimiento de Crb 6 d?t
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Cst 3

KsFfb para C 28 goqo/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Coz 3

Kob para C 0.2 go2/m
Coeficiente de saturacién/ inhibicion de Cnos 3

Knofb para Cro 0.5 gn/m

Kt Coeficiente de saturacién/ inhibicién de Cnha 0.01 gn/m®
para Crb

bt Velocidad de muerte de C 0.020 dt *

Masrb Velocidad méxima de crecimiento de Casrb 0.18 dt
Coeficiente de saturacién/ inhibicion de Csa 3

Ksaasrd para Castb 24 gooo/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Csos 3

Ksoasrt para Castb 19 gs/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Coz 3

Koasrb para Castb 0.0002 gOZ/m

KOst Coeficiente de saturacién/ inhibicion de Cnos 0.0005 gn/m®

para Casrb
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Parametro Descripcion Va'of Unidad
Nominal
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Cnha 3
Kiasro para Casrb 0.01 gn/m
Dasrb Velocidad de muerte de Casb 0.012 d?
Mamb Velocidad méxima de crecimiento de Camb 0.085 dt
Coeficiente de saturacion/ inhibicién de Csa 3
Ksaamb para Camb 56 goqo/m
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Co2 3
Koamb para Camb 0.0002 go2/m
KnOam Coeficiente de saturacion/ inhibicién de Cnos 0.0005 gn/m®
para Camb
Coeficiente de saturacion/ inhibicion de Cnha 3
KnHamb para Camb 0.01 gn/m
bamb Velocidad de muerte de Camb 0.008 d!
Coeficiente de saturacion/ inhibicion en la goQost/
Kx A 0.1
hidrolisis gDQOobm
Ky Velocidad de hidrolisis 3 d?
Thy Factor de correccion para la hidrolisis 0.1 -
becoli Velocidad de muerte de Cecoli 0.25 d?
Yhb Coeficiente de rendimiento para Cnb 0.630 i
gpQosf
Yab Coeficiente de rendimiento para Cab 0.24 goQobm/gN
Yamb Coeficiente de rendimiento para Camb 0.032 i
0JDQOsa
Yo Coeficiente de rendimiento para Crb 0.053 90O/
gDQosf
Yasrb Coeficiente de rendimiento para Casrb 0.05 ?DQObm
0JDQOsa
fsi Fraccion de Csi formado durante la hidrélisis 0 goQosif
JDQOxs
inbm Fraccion de nitrégeno en las bacterias 0.070 gN/gDQobm
inxalg Fraccion de nitrogeno en las algas 0.063 gN/gDQoalg
Inxs Fraccion de nitrogeno en Cxs 0.040 gn/gbqo
inxi Fraccion de nitrégeno en Cxi 0.030 ON/QDQOxi
Insi Fraccion de nitrogeno en Cs 0.01 gN/QDQOsi
Insf Fraccién de nitrgeno en Csr 0.030 gn/gobqo
gpqoxi/
f Fraccion de Cxi formado durante los procesos 0.1 gDQObm
P de muerte ' goqoxi/
0JDQOalg
0 Coeficiente en la funcidon de limitacion por 1,070 )
temperatura
Ka Velocidad de re-aireacion 0.230 d!
Cs Concentracion de saturacion del oxigeno 7.75 g0O?/m?3
Kq ;gz?uente de atenuacién de la luz por las 0.02 M2/go00ag
K2 Atenuacion de luz en el fondo 2.137 m?
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Valor

Parametro Descripcion ) Unidad
Nominal

Lo Intensidad de luz optima 150 ly/d

Ko CCaoloe(;‘S|C|ente de transferencia de masa entre 0.022 m2/d *

(Sah, Rousseau, Hooijmans, & Lens, 2011)

(*) pardmetros inciertos para el andlisis de sensibilidad global realizado en el 5.

Los parametros relacionados con las dimensiones de las lagunas se encuentran en la Tabla
14.

Tabla 14. Pardmetros dimensionales de las Lagunas.
Lagunal Laguna?2 Laguna3

Volumen (mq) 15 000 15 000 55 000
Area (m?) 6250 6250 18 750
Tiempo de residencia medio (dias) 3 3 11
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Tabla 15. Términos de generacion y consumo en el balance de masa.
Variable Generaciony consumo

Calg Fag,ij = Rgrowth g npaijtRIrowthy g nos,ij — Rdeathyy,; i
Chb FHB,i,j = RgrOWthHB/SA,i,j + RgrOWthHB/SF,i,j + RAgTOWthHB/SA,i,j + RAgrOWthHB/SF,i,j - RdeathHB‘i,j
Cab FAB,i,j = RgTOWthAB,iJ - RdeathAB‘i‘j
Cfb FFB,i,j = RgrOWthFB’i'j - RdeathFB'i’j
Casrb Fpsrp,i,j = Rgrowth,gsgp; ; — Rdeath,sgp; ;
Camb Famp,i,j = Rgrowthyyg,;j — Rdeath,yg,;
Cecoli Frcoii,j = —Rdeathgcoy;
C FXS,i,j = (1 - fpl) * RdeathAlg‘lJ + (1 - fpz) * RdeathHB’l‘] + (1 - fp3) * RdeathAB'i‘j + (1 - fp4_) * RdeathFB'i‘j + (1 - fps) * RdeathASRB’i’j +
Xs
(1 - fp6) - Rdeathyyp; ; — Rhydro;

CX| FXI,i,j = fpl . RdeathAlg,i’j + pr . RdeathHB'i_]- + fp3 . RdeathAB'i_]- + fp4_ . RdeathFB’i_j + fpS . RdeathASRB_i_j + fp6 . RdeathAMB,i,j

1 (1-Ygp) 1 1
Csa Fouij = ——(RgrowthHB/SA_i_]- + RAgrowthHB/SA,i,j) + . RgrowthFB,iJ- — —RgrowthASRB,i,j — —RgrowthAMB_i,j

Yhp Yrp Yasrb Yamp

Csi Fg1i; = for - Rhydro; ;

1 1
Csr Fepij=— Yo (Rgrowthyg s, j + RAgrowthyg s ;) — Y Rgrowthgg; j + (1—fs;) - Rhydro,
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Variable Generaciény consumo

. 4.75
FOZ,i,i = RgrOWthAlg/Nthi’j + (1 + 4.57 : lNXAlg) * RgrOWthAlg/N03'i'j + (1 - 1/th) * (RgTOWthHB/SA’i’j + RgrOWthHB/SF’i’]’) + (1 - _) °

Co? Yap
Rgrowth,g; j + Raer; ;
Fyhaij = —inag - Rgrowthag nuaij — insm - (Rgrowthyg sa;j + RAgrowthygsa; ; + Rgrowth,spg; i + Rgrowthyg,; ;)
—(ingm = inse/Ynp) - (Rgrowthyg sp; i + RAgrowthyg sp; i — (ingm — inse/Yep) - Rgrowtheg ;i — (ingm — inse/Yap) - Rgrowthyg; ;

c +[(fp1 —1) - inxs + inxarg — (fp1 iNXI)] “Rdeathyq;; + [(fpz —1) - inxs + ingy — (fp2 - iNXI)] - Rdeathyg; ;

e +[(fp3 - 1) “inxs + ivem — (fps - iNXI)] Rdeath,g; ; + [(fp4 - 1) “inxs + inem — (fpa iNXI)] - Rdeathgg

+[(fp5 - 1) “inxs + ivem — (fps iNXI)] - Rdeathspp;j + [(fp6 - 1) “inxs + ivem — (fps iNXI)] - Rdeathyyp, j
+linxs = fsr - inst — (1 = fs1) * insr] - Rhydro;

Cnos Fynosij = —inxag - Rgrowthygnosi; — (1 —Ypp)/2.86 - Yyp) - (RAgrowthyg sa; j + RAgrowthyp sp ;) + 1/Yg, - Rgrowthyp; ;
Csos Fsouij = — 1;;%:: - Rgrowth ssgp; ;
Cn2 Fyzij = (1= Ypp)/2.86 - Yyp) - (RAgrowthyp saij + RAgrowthypse, )
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4.3 Resultados Numéricos

El modelo se formula en gPROMS y se resuelve con DASOLV (PSEnterprise Ltd., 2014).
El objetivo principal es comparar el desempefio de dos configuraciones distintas de
sistemas de lagunas de iguales dimensiones, utilizando para ello el valor de la
concentracion de salida de materia organica de la planta de tratamientos de efluentes. El
tiempo inicial corresponde al mes de septiembre.

Globalmente, se puede observar en la Figura 31 que no hay grandes diferencias entre la
concentracion de salida de la configuracion convencional (3B) con la configuracién actual
de la planta (3A), siendo la primera levemente menor. Se analizaron los distintos tipos de

materia organica por separado.

En el caso de la concentracion de la materia orgénica inerte tanto particulada como
soluble, practicamente es la misma para ambas configuraciones, esto se debe a su baja
reactividad. Los procesos de lisis celular liberan una fraccién muy baja de CXI. Por lo
tanto, las concentraciones de ambos compuestos dependen principalmente de la

concentracion en la corriente de entrada (Figuras 32 y 33).

En la Figura 34 se muestran las concentraciones de los productos de fermentacion. Para
la configuracion convencional, se puede observar que alcanza los valores mas elevados,
debido a la produccion de las bacterias fermentadoras. Estas diferencias se compensan
con los bajos valores del sustrato particulado lentamente biodegradable y del sustrato
organico soluble de facil y rapida biodegradacion.

Por otro lado, en la configuracion actual de la planta (aer-aer-fac), las mayores
contribuciones al DQO de salida se dan por la concentracién de sustrato organico soluble

de facil y rapida biodegradacion.
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Figura 31. Concentracion total de DQO.
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Figura 32. Concentracidn de materia organica particulada inerte (Cxi).

94



Materia Orgdnica Soluble Inerte

C, (9bQo/m’)

70

60
50
40
30 H
20

10

CSlin
---1A--- 2A----3A
1B —— 2B —— 3B

Tiempo (dias)
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Figura 35. Concentracion de sustrato particulado lentamente biodegradable (Cxs).
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4.4 Conclusiones

Se presentd y adapté un modelo matematico mecanistico detallado para distintos tipos de
configuraciones de sistemas de lagunas de estabilizacion a fin de comparar su capacidad

de oxidar la materia organica.

La configuracién convencional (anaer-fac-aer) resulta levemente mejor que la
configuracién actual de la planta de tratamiento de efluentes (aer-aer-fac) para todo el
horizonte de tiempo considerado. A pesar que las diferencias no sean tan significativas
como se esperaba por el hecho de tratarse de la configuracion convencional aceptada, este
hecho puede afectar la energia total consumida por el sistema de aireadores de las lagunas
aerobicas.

Los resultados proporcionan informacion util sobre las complejas relaciones entre los
microorganismos, nutrientes y concentracion de materia organica, asi como informacion
sobre el impacto de la modificacion en el sistema de lagunas que se puede utilizar para

mejorar el control de la composicion del efluente.
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5

ANALISIS DE SENSIBILIDAD GLOBAL EN
MODELOS DINAMICOS DE SISTEMAS DE LAGUNAS

DE ESTABILIZACION

5.1 Introduccion

Los modelos mecanisticos de lagunas de tratamiento de aguas residuales presentan un
gran numero de parametros, involucrados en funciones de alta no linealidad. La
incertidumbre asociada a dichos parametros resulta de errores de medicién o de la
imposibilidad de modelar adecuadamente el comportamiento del sistema. Los valores de
las variables de estado pueden ser muy influenciadas por este tipo de incertidumbre. Por
esta razon, es importante identificar los parametros a los que las variables de estado son
mas sensibles, mediante analisis de sensibilidad. En los Gltimos afios, se han presentado
algunas contribuciones para el caso de sistemas de tratamiento de aguas residuales. Sin,
Gernaey, Neumann, van Loodsrecht y Gujer (2011) aplicaron el méetodo de Coeficientes
de Regresion Estandarizados (Standardized Regression Coefficient, SRC), desarrollando
regresiones lineales en las salidas de simulaciones Monte Carlo, sobre el layout de modelo
de referencia n® 1 (Benchmark Simulation Model no. 1 plant layout) (Copp, 2000) de una
planta de barros activados considerando tres escenarios distintos de fuentes de
incertidumbre, con 26, 7 y 33 pardmetros inciertos, respectivamente. Los autores
presentaron resultados que implican la descomposicion de la varianza de las variables que

describen el desempefio de la planta, tales como la produccion de barros, la demanda
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energética y la concentracion de nutrientes en el efluente. EI SRC es un método simple e

intuitivo, pero requiere gque el sistema sea lineal o al menos linealizable.

En Cosenza, Mannina, Vanrolleghem y Neumann (2013) se realiza una comparacion
entre distintos métodos de sensibilidad global para evaluar los procesos mas relevantes
que se producen en los sistemas de tratamiento de aguas residuales. Los autores aplicaron
el SRC, el método de Morris y el método FAST extendido a un modelo no lineal de un
biorreactor integrado con una membrana, considerando 21 variables de salidas y 79
pardmetros del modelo. La comparacion de los resultados obtenidos con los tres métodos
permitio determinar inconsistencias obtenidas con el método de Morris, mientras que los
otros dos métodos proporcionaron resultados consistentes, a pesar de que el método de
SRC se utiliz6 fuera de su rango de aplicacion.

Por otro lado, Chen, Tian, Cao, Zhang y Zhang (2012) aplicaron el método de FAST
extendido al modelo ASM3 (Henze, 2000) con la incorporacion del concepto de
productos microbianos solubles (Soluble Microbial Products, SMP) y los fendmenos de
crecimiento simultaneo y almacenamiento en los biorreactores de membrana,
considerando 29 parametros inciertos del modelo. El estudio cuantifica la incertidumbre
involucrada en las predicciones del proceso bioldgico a tres tiempos de retencion (10, 30
y 50 dias) en la produccion de barros, la remocion de materia organica, la produccién de
SMP y la eficiencia de nitrificacion.

En relacion a los sistemas ecologicos, Estrada y Diaz (2010) llevaron a cabo analisis de
sensibilidad global en un modelo dinamico de calidad de agua, con 30 ecuaciones
diferenciales y 60 algebraicas, considerando mas de 20 parametros como inciertos.
Garambois, Roux, Larnier, Castaings y Dartus (2013), y Massmann y Holzmann (2012)

también contribuyeron al estudio del comportamiento temporal de los indices de
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sensibilidad en modelos hidroldgicos complejos. Sin embargo, existe un nimero limitado
de aplicaciones de analisis de sensibilidad global. Una revision extensa, analisis y
categorizacion de los métodos de GSA y sus aplicaciones en el campo del modelado

hidroldgico ha sido presentada por Song et al. (2015) y Mannina et al. (2014).

En este capitulo, se lleva a cabo analisis de sensibilidad global en modelos cinéticos
dinamicos de sistemas de lagunas de estabilizacion. Dichos modelos constan de dos
lagunas aerobicas en serie seguidas por una facultativa, y se describieron en el Capitulo
4. El objetivo es determinar los pardmetros mas influyentes del modelo y realizar un
ranking de los mismos. Se implementa un método basado en la descomposicion de la
varianza que permite realizar una priorizacion de factores o fijar los valores de los mismos
considerando todo el rango de variacion de los parametros. Se obtuvieron los perfiles
temporales de los indices de sensibilidad de primer orden, totales y de interaccién para
las 72 variables de estado considerando 20 parametros como inciertos. Los resultados
numéricos muestran que el costo computacional se justifica debido a la alta no linealidad
del modelo y, porque no solo se capturan los efectos de primer orden asociados a cada
parametro, sino también los asociados a la interaccién con otros parametros del modelo.
Debido a la mayor complejidad del modelo matematico respecto del presentado en el
Capitulo 3, en este capitulo se introduce el estudio de otros estimadores de los indices de
primer orden y totales, asi como una nueva implementacion de la metodologia, que

combina el uso de Excel, gPROMS y Fortran 90.

5.2 Estimadores de los indices de sensibilidad global

El calculo de los indices de sensibilidad global se basa en las varianzas incondicionales y
condicionales de cada variable de estado, y esto involucra el calculo de integrales

multiples. Dichas varianzas se pueden calcular realizando simulaciones Monte Carlo del
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modelo. En los Gltimos afios y basado en el método de Sobol” (1993), se ha propuesto el
calculo de estimadores de los indices de sensibilidad global con férmulas que presentan
leves diferencias para la determinacion de las varianzas condicionales e incluso, para la
varianza incondicional, a partir de simulaciones Monte Carlo del modelo bajo estudio. La
Tabla 16 muestra una comparacion de los distintos estimadores de los indices (Saltelli et
al., 2010).

Tabla 16. Férmulas para el calculo de Si y SiT°T para la variable de salida y en cada
instante de tiempo t.

Indice de primer orden Ref Indice de orden total Ref
1 . . tot

W= YA Ve, — (va) S . o

£ V() 1 VO —5Eiaya v, + a2

B V()
§ 2=y O —va) groe _ N2=1Ya " (0 ~9p,)
1 V(Y) 3 i - V(Y) 4
1 - .2 1 - .2
o VO —ggEa0s ) g soor _ 2N 22102 ~ ) 5
l V() l V(Y)

Referencia 1: (Sobol’, 1993), 2: (Homma & Saltelli, 1996), 3: (Saltelli et al., 2010), 4:
(Sobol' & Shukhman, 2007), 5: (Jansen, 1999).
Asimismo, en este capitulo se utiliza la varianza de Allan como estimador de la varianza

incondicional, como se propone en Sobol’ y Shukhman (2007).

V() = — ?I=1 (YA,- - yBj)Z (71)

2N

Donde A, B, Ci and Di, son matrices de dimension (N x k), N es el tamafio de la muestra
utilizada para las simulaciones Monte Carlo y k es el nUmero de parametros inciertos del

modelo.
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X'N1X Nzt XNi X Nk (74) XN1 Xn2 t X'ni XNk (75)

Cada columna de las matrices A y B se obtiene a partir de un muestreo de la funcion de
distribucion de los parametros inciertos. Cada fila es una entrada aleatoriamente
muestreada del modelo con la cual se evallUa la salida y del modelo. A se considera la
matriz de “muestreo” (en ella se tiene una columna para cada parametro incierto, y N filas
que representan el numero de escenarios considerado) mientras que B es la matriz de “re-
muestreo”, donde se generan N nuevos escenarios aleatorios diferentes de los
considerados para la matriz A, para los k parametros inciertos. Ci es la matriz donde todos
los pardmetros excepto xi son re-muestreados a partir de una combinacion de las matrices
A'y B, donde se mantienen todas las columnas de la matriz B excepto la correspondiente
al pardmetro i y Di es la matriz donde solo xi es re-muestreado, es decir, se reemplaza en
la matriz A la i-ésima columna. ya e ys son vectores de los N valores de salida del modelo
obtenidos cuando las variables se evaltan con los parametros de las matrices A y B,
respectivamente. yci e yoi son matrices de kxN evaluaciones del modelo con Ci y D;,
respectivamente. Por lo tanto, el numero total de evaluaciones del modelo es Nx(2k+2).
La dimensionalidad del problema de analisis de sensibilidad se define por el nimero k de
parametros inciertos del modelo y el nimero de escenarios N, que determinan el nimero

de evaluaciones del modelo. Se considera que las simulaciones Monte Carlo aproximan
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adecuadamente el calculo de las integrales multiples cuando al incrementar N los perfiles

promedio de las variables estimadas ya no varian.

5.3 Andlisis de Sensibilidad en un Sistema de Lagunas de

Estabilizacion

El modelo del sistema de lagunas de estabilizacion estudiado comprende 61 parametros
y 72 ecuaciones diferenciales, resultando en un problema de gran dimensionalidad. Para
reducir el tamafio del problema, se implementa un procedimiento en dos etapas que
incluye un analisis local seguido de un analisis de sensibilidad global sobre los pardmetros
identificados como relevantes en el primer paso, como se propone en Estrada y Diaz
(2010) y Mannina et al. (2014).

Los indices de sensibilidad local se calculan como la derivada parcial de las salidas del
modelo con respecto a los parametros inciertos, variando cada parametro individualmente
y aplicando el método de diferencias finitas en el valor nominal del pardmetro (obtenido
de bibliografia). Luego, los parametros se ordenan en forma decreciente por el valor de
los indices de sensibilidad locales calculados y la frecuencia de su relevancia sobre todas
las variables diferenciales de salida.

A continuacion, se lleva a cabo un analisis de sensibilidad global sobre los parametros
seleccionados en la primera etapa. Sin embargo, el problema sigue siendo de gran tamario
y no puede resolverse totalmente en el entorno gPROMS como se realiz6 con modelos de
menor tamafio (Ochoa, Estrada, Di Maggio, & Hoch, 2016). En primer lugar, no es
posible correr todos los escenarios requeridos en forma simultdnea en gPROMS debido a
limitaciones de memoria. Por esta razn, se genera una muestra aleatoria en Excel que
permita representar adecuadamente a toda la poblacién, que como ya se ha mencionado,

consiste de todas las posibles realizaciones en el rango de variacion previsto para un gran
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namero de parametros inciertos. Dicha muestra luego se fracciona en subconjuntos de
escenarios de un tamafio que pueda ser utilizado en gPROMS sin exceder la capacidad de
memoria. Se emplea Excel debido a que el generador de niumeros aleatorios de gPROMS
siempre genera el mismo conjunto de nimeros aleatorios para permitir la reproducibilidad
de los resultados (PSEnterprise Ltd., 2014). Versiones anteriores del software permitian
generar sets de numeros aleatorios irreproducibles (N&f, 1994).

Las simulaciones Monte Carlo se llevan a cabo en gPROMS y los resultados se exportan
a Fortran 90 para calcular las varianzas y los indices de sensibilidad en cada instante de
tiempo. El calculo de los indices se efecttia en otro entorno debido a que, por limitaciones

de memoria, no se puede incluir directamente en gPROMS.

5.4 Resultados Numeéricos

En este capitulo, se presenta el analisis dindmico de sensibilidad global para el modelo de
un sistema de lagunas de estabilizacion utilizadas para el tratamiento secundario de aguas
residuales presentado en los capitulos anteriores.

Como se explico en la Seccion 5.3, se realiza un analisis de sensibilidad local para reducir
el tamafio del problema. En la Figura 37, se muestra un gréfico de frecuencia para aquellos
pardmetros que generan un valor de indice local superior a 1. Todos los pardmetros del
modelo se detallan en la Tabla 13, mientras que en la Tabla 17 se identifica un

subconjunto de 20 pardmetros localmente influyentes.
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Figura 37. Resultados del analisis de sensibilidad local: La frecuencia de la influencia de
los parametros sobre todas las variables diferenciales. Los parametros cuya frecuencia es
nula no se representan.

Para llevar a cabo el andlisis de sensibilidad global considerando estos 20 parametros
inciertos, se asociaron distribuciones de probabilidad normal a cada uno de ellos. Este
tipo de distribucion es frecuentemente utilizado para representar la probabilidad de
ocurrencia de los parametros de modelos ecoldgicos y bioldgicos en la literatura ((Estrada
& Diaz, 2010), (Baklouti, Faure, Pawlowski, & Sciandra, 2006), (Pastres & Ciavatta,
2005), (Manache & Melching, 2008)). Para generar las matrices de muestreo, se
consideran N=1000 escenarios. El horizonte de tiempo se fija en 12 dias de operacion. Se
realizan 20 corridas de simulaciones estocasticas de 100x k parametros inciertos cada
una, en gPROMS (10 corridas para calcular Siy 10 para calcular Si™T a fin de lograr 1000
escenarios para las simulaciones Monte Carlo, para cada indice). Las muestras aleatorias
de cada una de las 20 corridas provienen de una gran muestra aleatoria generada en Excel,
que es fragmentada en 20 subconjuntos. EI nimero total de puntos muestreados es de
40000. Las matrices de muestreo aleatorio se generaron en Excel y luego se importaron
a gPROMS para realizar las simulaciones, como se menciono en la Seccion anterior. Los
resultados de las simulaciones Monte Carlo se exportaron a Fortran 90 para calcular las
varianzas y los indices de sensibilidad en cada instante de tiempo, con un paso de 0.25

para todos los estimadores listados en la Tabla 16.

106



M.P. Ochoa

Se calcularon los perfiles de los indices de sensibilidad para las 72 variables de estado
diferenciales correspondientes a las concentraciones de los distintos componentes (Tabla
10) en cada laguna del sistema de tratamiento bioldgico (aerdbica-aerobica-facultativa) y
cada capa de la laguna facultativa.

Los resultados numericos muestran que solo dos parametros pueden explicar la mayor
parte de la varianza de las variables de estado diferenciales: el coeficiente en la funcion
de limitacion por temperatura (6) y el coeficiente de transferencia de masa entre capas en
varias variables de la laguna facultativa (km), cuya influencia se resume en los gréficos
radiales de la Figura 38. Los resultados que se presentan a continuacion fueron aquellos
obtenidos con los estimadores propuestos por Jansen (1999) para el indice de sensibilidad
de primer orden vy total. Estos estimadores presentan una mejor performance frente al
resto de los estimadores ((Sobol’, 1993), (Homma & Saltelli, 1996), (Saltelli et al., 2010),
y (Sobol' & Shukhman, 2007)), ya que se pudo verificar que, en todos los casos, la suma
de los indices de primer orden es menor o igual a uno en todo instante de tiempo y, a la
vez, se obtienen siempre valores positivos para los distintos indices.

Finalmente, se realiza analisis de sensibilidad global incluyendo cinco parametros
aleatorios adicionales, que habian sido considerados no influyentes en el analisis local
(25 parametros inciertos en total). Se calculan las varianzas incondicionales de todas las
variables de estado y se comparan los valores con aquellos obtenidos previamente. Casi
el 90% de los valores obtenidos del segundo analisis varian menos del 15%. Esta leve

variacion corrobora la clasificacion previa.
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Tabla 17. Pardmetros inciertos del modelo

Parametro Va'of Unidad Parametro Va'o'f Unidad
Nominal Nominal

0 1.070 - Inxalg 0.063 gN/gpQoalg

Km 0.022 m?/d bhb 0.400 d?

inxs 0.040 gn/gbqo inbm 0.070 gn/gpQobm

insf 0.030 On/gboo Ka 0.230 d?

KNHh 0.050 gn/m® Daig 0.100 d?

KNHa 0.200 gn/m® Yho 0.630 goQobm/ JDQOst

Dab 0.015 d? Kon 0.200 goz2/m?®

bto 0.020 d+? Mab 2.000 d?

Dasrb 0.012 d? inxi 0.030 ON/gDQOxi

bamb 0.008 d+? Koab 0.500 go2/m?

El rango de variacion de los parametros incierto es 12.5%, excepto para Ka que es 27.5%
(para contemplar las grandes diferencias encontradas en la literatura).

5.4.1 Priorizacion de Factores

Para obtener predicciones adecuadas con modelos matematicos complejos que involucran
variables ambientales y bioldgicas, es necesario una etapa de calibracion con datos
experimentales. Un paso anterior a la calibracion es la seleccion de los factores o
parametros de entrada que generen la mayor reduccidn esperada en la varianza de la salida
del modelo (Saltelli & Tarantola, 2002). Un ranking de los indices de sensibilidad de
orden decreciente, permite identificar los pardmetros mas relevantes del modelo, que
seran aquellos a determinar en el problema de estimacion de parametros.

Los resultados numéricos del modelo a partir del analisis de sensibilidad global dindmico
indican que, a pesar de la complejidad del modelo, solo dos parametros (6'y km) explican
gran porcentaje de la varianza de las variables de estado de salida. Los rangos de
reduccion esperada en la varianza de las variables de salida del modelo si 6 se pudiera
fijar en su valor verdadero son 100%-67%, 100%-61% y 100%-13% en la primera laguna
aerodbica, en la segunda laguna aerébica y en la facultativa, respectivamente. En las

Figuras 38(a) a (d) se muestran los valores maximos, minimos
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Figura 38. Valor maximo (S%**), minimo (S;’_‘i"”) y promedio en el tiempo (S,,;) del

,L

indice de sensibilidad de primer orden para el coeficiente en la funcion de limitacion por
temperatura (6) en la primera (a) y segunda (b) laguna aerdbica. Y en la capa superior ()
e inferior (d) de la laguna facultativa también se muestra el valor promedio en el
tiempo S,, ; del coeficiente de transferencia de masa entre capas (k).

y promedios en el tiempo del indice de sensibilidad de primer orden de todas las variables
de estado diferenciales en todo el sistema de lagunas con respecto al coeficiente en la
funcion de limitacion por temperatura (Sy,i=¢). Mientras que en las Figuras 38(c) y (d),
también se muestra el valor promedio de dicho indice con respecto al coeficiente de

transferencia de masa entre capas (Sy,;x,), que solo tiene relevancia tanto en la capa
y' km

superior e inferior de la laguna facultativa.
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Por ejemplo, se puede observar que para la concentracion de materia organica (Coqo) en
la primera laguna aerobica, 0 explica casi toda la varianza de salida a lo largo de todo el
horizonte de tiempo ya que alcanza un valor de S; maximo, minimo y promedio de 0.966,
0.889 y 0.949, respectivamente. Mientras que los valores de S; para @ en el caso de la
concentracion de bacterias autotréficas alcanza un valor méximo de 0.885, minimo de
0.247 y promedio de 0.478 en la misma laguna. (Figura 38 (a)).

Ademaés, en la Figura 38 se puede observar que el coeficiente & domina los efectos de
primer orden para 15 de las 18 variables de estado diferenciales de cada laguna. La
influencia de este pardmetro no es solo de primer orden, sino que también es importante
a través de sus efectos de interaccion con otros pardmetros (Tabla A.1. 2). Otros modelos
matematicos de sistemas ecoldgicos también se ven altamente influenciados por los
parametros de ajuste de temperatura. Esto es un resultado esperado ya que la temperatura
ejerce una gran influencia sobre los procesos bioldgicos llevados a cabo por los
microorganismos modelados (Estrada & Diaz, 2010). Por lo tanto, destinar los mayores
esfuerzos en la determinacién adecuada de este pardmetro puede llevar a grandes
reducciones en la varianza incondicional de las variables de estado que describen el
sistema de tratamiento de aguas residuales. En la mayor parte de las variables de estado
(Figuras 40(a), 41(a) y (c), 42(a) y (c), 43(a) y 44(a)), los efectos de primer orden de ¢
son mayores al inicio del proceso y decrecen hasta alcanzar el valor minimo al tiempo
final de la simulacién. Con esta disminucion en la influencia de 6, hay un ligero aumento
en los efectos de primer orden y de interaccidn entre otros parametros.

Las Figuras 38(a) y (b), muestran que los valores de los indices de sensibilidad de primer
orden de @ para las variables Cnz, Csosy Csi son nulos en las lagunas aerobicas. Esto se

debe a que los primeros dos compuestos solo son producidos por microorganismos
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anaerdbicos y el dltimo compuesto esta involucrado solamente en los procesos de
hidrolisis, que se desarrollan en ambientes anaerdbicos. Un parametro relevante para Csos
y Csi es el coeficiente de transferencia de masa entre capas (km) en la laguna facultativa
(Figuras 38 (c) y (d)), explicando hasta el 100% de la varianza de dichas variables. Es
decir, si km pudiera fijarse en su valor verdadero, se alcanzaria una reduccion de hasta el
100% de la varianza esperada de salida de dichas variables.

Cabe destacar, que a partir del analisis de sensibilidad global también se pueden
identificar los parametros que pueden fijarse en cualquier valor dentro de su rango de
variacion ya que no tienen efectos sobre la varianza de salida del modelo ((Saltelli &
Tarantola, 2002), (Homma & Saltelli, 1996)). Los parametros irrelevantes del modelo,
con valores nulos o bajos de los indices de sensibilidad que pueden fijarse en su valor
nominal, son Kytn, Knta, Koab, Dab, Db, bam, baig ¥ inxi. EN la Figura 39, se resumen visualmente

los resultados obtenidos.

: K,
i

nbm

4 l’lab
Si bhI)
EFECTOSDE [ Kn © Sint
PRIMER ORDEN | v ing EFECTOS DE
bo INTERACCION
KOh insf
asrh % i““m
KNHJ
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KNH“ i”” KOIh

b

b,y be e
Figura 39. Visualizacion de la relevancia de los pardmetros del modelo.

A continuacion, se presenta una discusion mas detallada de los resultados obtenidos para
cada laguna mediante graficos acumulativos de los perfiles temporales de los indices de

primer orden y de interaccion para las principales variables de estado diferenciales que
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describen el sistema de lagunas de estabilizacion. Se muestran los perfiles acumulativos
de los indices de sensibilidad para aquellas variables que presentan mayores valores de
los indices de sensibilidad de interaccion y cuyas varianzas estan constituidas por la
contribucion de otros parametros aparte de 6 y km (Figuras 40 a 44).

En las tablas del Anexo 1 se presenta un reporte completo de los valores maximos,
minimos y promedios en el tiempo de los indices de sensibilidad de primer orden y de
interaccion para las 72 variables de estado del modelo de lagunas de tratamiento de aguas

residuales.
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5.4.2 Laguna Aerdbica 1

La primera laguna recibe la corriente de aguas residuales con la mayor cantidad de
materia organica. Este hecho tiene un impacto en los perfiles de los indices de
sensibilidad, resultando en mayores efectos de interaccion entre los parametros de la
laguna. En las Figuras 40 y 41 se muestran los perfiles temporales para los indices
principales de la laguna.

Como se menciond anteriormente, los efectos de primer orden estdn dominados por el
coeficiente de temperatura 6 a lo largo de todo el tiempo de operacion (Figuras 40(a) y(c),
41(a) y (c)). Dicho parametro también domina los efectos de interaccion, como se puede
apreciar en las Figuras 40 (b), (d) y (e), y Figuras 41 (b) y (d).

En relacion con las concentraciones de los productos de la fermentacion (Csa) y el
sustrato organico soluble de facil y rapida biodegradacion (Csr), los perfiles de los indices
de sensibilidad obtenidos son similares (Figuras 40(a)-(d)), los procesos en los que estan
implicados estos componentes se encuentran descriptos por expresiones cinéticas
similares.

Otro parametro relevante (aparte de 6) es la fraccion de nitrogeno en el sustrato
particulado lentamente biodegradable, inxs, que representa hasta un 25% de la varianza
total de ambas variables de estado con una mayor influencia al final del horizonte de
tiempo. Le sigue en relevancia la fraccion de nitrégeno en el sustrato organico soluble de
facil y réapida biodegradacion, inst, que significa hasta un 7.5% de la varianza de las
variables. El coeficiente de rendimiento de las baterias heterotréficas, Yho, y el coeficiente
de saturacion/inhibicion del nitrogeno amoniacal para las bacterias autotroficas, Knna,

tienen una contribucion baja en las varianzas totales de salida de hasta 3.5%.
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Los efectos de interaccion nuevamente son dominados por 6, alcanzado un valor de
Siint de 0.25 (Figuras 40(b) y (d)). Hay cierta influencia por parte de los parametros Yno
Y Mab, la velocidad méxima de crecimiento de las bacterias autotroficas, durante todo el
tiempo de simulacion. Mientras tanto, inxs, insf, Knva Y Koab, coeficiente de
saturacion/inhibicion del oxigeno para las bacterias autotroficas, son parametros con
influencia baja a través de sus interacciones, con valores de S;,,, entre 0.011 a 0.022.

En la Figura 40(e) se presenta el perfil de los indices de sensibilidad de interaccion para
la concentracion nitrogeno amoniacal (Cnhs). En este caso, los efectos de interaccion
estdn dominados por Ym y 6, con valores maximos de Siint de 0.24 y 0.21,
respectivamente. Los pardmetros plab Y Koab también contribuyen a dichos efectos, pero
en menor medida.

En relacién a las variables relacionadas con la biomasa, se muestran los perfiles de los
indices de sensibilidad para la concentracion de las bacterias autotroficas (Ca) y
heterotrdficas (Cnb) en la Figura 41. En el caso de Cap, SU varianza estd compuesta por
varios parametros. @ contribuye hasta un 88.5% al principio del proceso, con un valor
promedio en el tiempo de 48%. inxs Y Hab le siguen en relevancia, contribuyendo hasta un
10% cada uno en la varianza de salida al final del proceso. Hay una contribucion promedio
de Koab, Kon Y inst de alrededor del 3.5 % cada uno. Finalmente, los parametros Knnay bab
tienen una escasa contribucion. Por otro lado, se pueden apreciar efectos de interaccion
fuerte en la varianza de salida de la concentracion de las bacterias autotroficas en la Figura
41 (b), alcanzado un Y Siint de 0.7. Dichos efectos se describen principalmente por la

contribucion de 'y inxs durante todo el horizonte de tiempo, con contribuciones menores

de Yhb, baig Y inxalg.
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Figura 40. Laguna Aerdbica 1: Perfiles de los indices de sensibilidad de primer orden y
de interaccion para la concentracion de los productos de la fermentacion (Csa) (ay b) y
del sustrato orgénico soluble de facil y rapida biodegradacion (Csr) (c y d); y perfiles de
sensibilidad de interaccidn para la concentracién de nitrégeno amoniacal (Cnna) ().
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Figura 41. Laguna aerdbica 1: Perfiles de los indices de sensibilidad de primer orden y
de interaccidn para las bacterias autotréficas (Can) (a 'y b) y heterotroficas (Cho) (C y d).

En el caso de la concentracidn de las bacterias heterotroficas (Cnb), @ domina los efectos
de primer orden con un valor promedio de 75.5% y Ynp contribuye hasta un 17.2%,
especialmente al principio del proceso. bnb Y inxs Siguen en importancia, con valores de S,
de 0.04 y 0.036, respectivamente, y una contribucion muy baja de insf.

Chb también presenta fuertes efectos de interaccion entre pardametros (3 Si,int hasta 0.6) al
principio de la operacién (Figura 41 (d)). Este tipo de efectos se describen nuevamente
con las contribuciones de 6y Yo principalmente, que alcanzan valores deS;%;7 de 0.303

y 0.235, respectivamente, mientras que sus valores de S,,,, son 0.064 para el primero y
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0.05 para el ultimo. Finalmente, la contribucion de bry y Ka a los efectos de interaccion

€S escasa.

5.4.3 Laguna Aerdbica 2

La segunda laguna del sistema de tratamiento es también aerdbica, pero con un nivel
menor de materia organica ya que recibe una corriente que fue tratada en la primera
laguna aerdbica.

Los perfiles de sensibilidad de primer orden y de interaccion de Csa y Csr son similares
a aquellos obtenidos para la primera laguna aerdbica. Sin embargo, la contribucion de 6
a la varianza de salida es mayor, y hay menor nimero de pardmetros que contribuyen a
la varianza de estas variables de estado. Los efectos de primer orden para ambas variables
estan dominados por 6, con un valor de S, alrededor de 0.85; inxs alcanza un valor de Sima
de 0.102 al final del horizonte de tiempo. En tanto, los parametros inst y Yno contribuyen
a las varianzas de salida hasta un 2.7% (Figura 42(a) y (c)). En esta laguna, los efectos de
interaccion no son tan elevados como en la anterior, alcanzado un ) Siint de 0.4.
Nuevamente, 6 es el pardmetro méas relevante a través de sus efectos de interaccion con
un S;,,; de 0.12. Se puede observar una contribucion similar de los parametros inxs, ab,
Yho Y inst en las Figuras 42 (b) y (d), con un S;7;F de alrededor de 0.035. Todos estos
resultados estan en linea con la menor cantidad de materia organica presente en la segunda
laguna.

En el caso del perfil de los indices de interaccion de Cnwa, la influencia creciente en el
final del proceso se repite, como se puede ver en las Figuras 40(e) y 42(e). Incluso cuando
> 'Siint alcanza un valor de 0.8, los efectos de interaccidn se concentran en un periodo de
tiempo corto, con valores de S/%F de 6 de 0.5, seguido por Yn (S{75= 0.17) y KnHa

(Sint = 0.095). También hay una contribucion baja de Ka, pab y Koab.
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Figura 42. Laguna Aerdbica 2: Perfiles de los indices de sensibilidad de primer orden y
de interaccion para la concentracion de los productos de la fermentacion (Csa) (ay b) y
del sustrato organico soluble de facil y rapida biodegradacion (Csr) (c y d); y perfiles de
sensibilidad de interaccion para la concentracién del nitrégeno amoniacal (Cnna) (e).

Los perfiles de los indices de sensibilidad de la concentracion de las bacterias

heterotroficas y autotréficas no se muestran para esta laguna, ya que estan dominados
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principalmente por 8, como se puede apreciar en el grafico radial de los indices de primer

orden de la Figura 38, y en las Tabla A.1.1y Tabla A.1. 2.

5.4.4 Capa Superior de la Laguna Facultativa

La laguna facultativa recibe la materia organica que no pudo ser degradada en las lagunas
aerobicas y se modela considerando dos capas horizontales a fin de diferenciar las
distintas zonas de la laguna y sus procesos asociados. La capa superior es un ambiente
aerobico, mientras que la inferior es anaerobica.

En la Figura 43 (a) se presenta el perfil de los indices de sensibilidad de primer orden
para la concentracion de los productos de la fermentacién (Csa). En este caso, el
parametro 4 es el mas relevante cuyo valor de S; corresponde a 0.7. Se puede apreciar una
contribucion considerable a la varianza por parte de Yo de hasta un 12.3%, especialmente
durante el tercer dia de operacion. Ademas, inxs Y Knna contribuyen a la varianza hasta un
5% cada uno, mientras que la contribucion por parte de Ka, Kon y Hab €S baja, con un Sima*
de alrededor de 0.027.

Al tratarse de un ambiente aer6bico, se pueden encontrar muchas similitudes entre los
perfiles de los indices de sensibilidad de interaccion Csa, Csr y Cnna (Figuras 43 (b), (e)
y (f)) en la capa superior de la laguna facultativa y la segunda laguna aerdbica.

En relacion a la concentracion de nitrégeno gaseoso (Cnz), los efectos de primer orden
estan dominado por Ay Ynb, con valores de S, de 0.56 y 0.35, respectivamente. Les siguen
en relevancia km y Kon, que alcanza valores de Si de 0.046 y 0.025, respectivamente
(Figura 43(c)). Los efectos de interaccion para estas variables se describen principalmente
a través de las contribuciones de Yho y bns, con valores de S;,,. de alrededor de 0.036. En

este caso la contribucién de 6y km es baja y solo se aprecia al principio del proceso.
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Figura 43. Capa superior de la laguna facultativa: Perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden y de interaccién para la concentracion de los productos de la
fermentacion (Csa) (a y b) de nitrégeno gaseoso (Cnz) (c y d); perfiles del indice de
sensibilidad de interaccion para la concentracidn del sustrato organico soluble de facil y
rapida biodegradacion (Csr) () y del nitrégeno amoniacal (Cnna) (f).
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5.4.5 Capa Inferior de la Laguna Facultativa

La capa inferior de la laguna facultativa es un ambiente anaerobico, por lo que procesos
como la hidrolisis y el crecimiento de organismos anaerobicos estrictos solo ocurren en
esta parte del sistema.

Solo se presentan los resultados numeéricos para variables relacionadas con los nutrientes
en las Figuras 44 (a) a (e) a fin de mostrar los efectos de interaccion entre parametros.
Para el resto de las variables de estado de la capa inferior, solo 8y k,,tienen influencia
en las varianzas de salida del modelo (Figura 38(d)) y las interacciones ente los
parametros no son relevantes (Tabla A.1. 2)

En las Figuras 44 (a) y (b) se puede observar los perfiles de los indices de sensibilidad de
primer orden y de interaccion para la concentracion de nitrogeno gaseoso (Cnz). Al
principio del proceso, los efectos de primer orden estan principalmente dominados por 6,
que explica casi el 80% de la varianza de salida de Cnz y decrece a lo largo del tiempo
hasta Ilegar a un 20%. Mientras la importancia de 6 decrece, la contribucion de Yy, el
coeficiente de rendimiento de las bacterias heterotréficas se incrementa, ya que dichos
organismos se encargan de hidrolizar la materia organica. También Kon contribuye, pero
en menor medida. Los efectos de interaccidn no son altos (3. S;,,; <0.25) e involucran la
contribucion de Yms, brb, ¥ 8. Ambos perfiles son similares a los obtenidos en la capa
superior, pero sin la contribucién de km en la concentracion de nitrogeno gaseoso en la

capa inferior.
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Figura 44.Capa inferior de la laguna facultativa: Perfiles de los indices de sensibilidad
de primer orden y de interaccion para la concentracion de nitrogeno gaseoso (Cn2) (a'y
b) y de nitrato (c and d) (Cnos); y perfil del indice de sensibilidad de primer orden para la
concentracion de nitrdgeno amoniacal (Cnwa) (€).

En el caso de Cnos, los efectos de primer orden estdn dominados por el parametro 6,

presentado un valor de S; de 0.95 como se puede observar en la Figura 44(c). Ynb aporta
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hasta un 20% a la varianza de la variable de estado, pero solamente al principio del
horizonte de tiempo. Ademas, el coeficiente de transferencia entre capa tiene una
contribucion baja, también al principio del proceso. Por otro lado, esta variable presenta
efectos de interaccion fuertes entre los parametros inciertos del modelo, alcanzando un
valor de Y Siint de 0.8 concentrado en el primer dia de operacion (Figura 44 (d)). 6 es
nuevamente el pardmetro més relevante con valores de S/ de 0.49 y de S;,, de 0.022.
Hay una contribucion importante por parte de Yo (S;%7;7=0.22) y, en menor medida, de
Km Y Dnhb.

Finalmente, en la Figura 44 (e) se presenta el perfil de los indices de sensibilidad de
primer orden de Cnn4. Nuevamente, 6 domina los efectos de primer orden con una
contribucion de hasta 85% en la varianza de salida, pero también hay una contribucién
por parte de km, inxs Y insf, de hasta un 14%, 13% y 12%, respectivamente. Y una menor
aun contribucion de inxaig Y inom @ la varianza de salida Cha.

Los resultados obtenidos en este capitulo fueron publicados en Ochoa, Estrada y Hoch

(2016 )

5.5 Conclusiones

En este capitulo, un analisis dindmico de sensibilidad en un modelo de tratamiento
bioldgico de aguas residuales ha permitido determinar los parametros que tienen mayor
influencia sobre las varianzas de las concentraciones de los componentes, considerando
tanto los efectos de primer orden como los de interaccion entre parametros a lo largo de
todo el tiempo de operacion. Se ha implementado un modelo matematico mecanistico de
un sistema de lagunas de estabilizacion (aerobica-aerdbica-facultativa) que incluye 72
ecuaciones diferenciales en un entorno orientado a ecuaciones (PSEnterprise Ltd., 2014).

Se han obtenido los perfiles temporales de los indices de sensibilidad global realizando
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simulaciones estocasticas en gPROMS y exportando los perfiles de las concentraciones a
fin de calcular los indices de primer orden, totales y de interaccion en cada instante de
tiempo dentro del entorno de Fortran 90.

El conocimiento profundo de las contribuciones de los parametros del modelo a la
varianza incondicional de las variables de estado diferenciales proporciona informacién
uatil para la estimacion de parametros. El coeficiente en la funcién de limitacion por
temperatura, 6, es el parametro mas influyente del modelo a lo largo de todo el horizonte
de tiempo considerado. Esto indica la necesidad de obtener una muy buena estimacion de
este parametro. Ademas, es importante estimar adecuadamente otros parametros como km
Y Yhb, a fin de evitar sus efectos de primer orden que explican el 100% de la varianza en
algunos intervalos de tiempo para las principales variables de salida. Dicha informacién
fue crucial para identificar el conjunto de estos tres pardmetros que necesitan ser
determinados con mayor precision (Factor Prioritization), ademas permitié la
identificacion del set de parametros que no contribuye en la varianza de salida (Factor
Fixing). Finalmente, es importante destacar que, a pesar de la complejidad del modelo,
las interacciones entre parametros no son elevadas y solo a algunos parametros se les
atribuye la mayor incertidumbre. El presente analisis provee informacion importante para
la formulacién adecuada del problema de estimacion de parametros de un sistema de

lagunas de estabilizacion de aguas residuales.
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DISENO OPTIMO DE SISTEMAS DE TRATAMIENTO

BIOLOGICO DE AGUAS RESIDUALES

6.1 Introduccion

El disefio de redes de tratamiento de agua es un tema principal en el area de ingenieria de
procesos, cuyo interés se ha incrementado por la escasez de las fuentes de agua dulce
junto con las estrictas regulaciones de descarga de aguas residuales. Las redes de
tratamiento de aguas residuales consisten en una serie de procesos de regeneracion y
tratamiento, donde hay otros elementos importantes como los afluentes y efluentes de
todo el proceso; los mezcladores y divisores de flujo para distribuir las corrientes en las

distintas unidades.

En general, para definir las unidades de tratamiento o regeneracion se fija la
concentracion de salida o bien la eficiencia de remocion de contaminantes (Jezowski,
2010). El uso de estos modelos excesivamente simplificados impide la aplicacion de las
herramientas desarrolladas para el disefio de procesos industriales y ademas puede llevar
a resultados inadecuados (Nezungai & Majozi, 2015). Solo algunos trabajos consideran
modelos mas detallados, por ejemplo, Yang, Salcedo-Diaz y Grossmann (2014), quienes
proponen la incorporacion de modelos “short cut’ en la descripcion de la transferencia de

masa de contaminantes en las unidades de distintos tratamientos de agua residual
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incorporadosdentro de una superestructura, produciendo de este modo una mejora en todo
el proceso de diserio.

La generacion de agua residual es inevitable y su descarga en cuerpos de agua conlleva a
problemas ambientales tales como la eutrofizacion, pérdida de biodiversidad, malos
olores, disminucion del oxigeno disuelto, e incluso riesgos para la salud humana. Por
estas razones junto con la creciente preocupacion ambiental, los estandares de vertidos de
aguas residuales se han vuelto més estrictos (Sah, Rousseau, & Hooijmans, 2012). Los
sistemas de lagunas de estabilizacion ofrecen una solucién simple y econémica para el
tratamiento de aguas residuales y son una tecnologia adecuada y generalizada en los
paises en vias de desarrollo, especialmente en las areas rurales. En general, tienen costos
de inversion y mantenimiento bajos. El objetivo principal del tratamiento de aguas
residuales es convertir los desechos en productos finales estables que puedan ser
descargados en cursos de agua dulce o costas en forma segura. El tratamiento de aguas
residuales en las lagunas de estabilizacion resulta principalmente de la sedimentacion y
la simbiosis compleja de la accion de las bacterias y de las algas, donde la oxidacion de
la materia organica es llevada a cabo por las bacterias en presencia del oxigeno disuelto
provisto por la fotosintesis algal y la re-aireacion superficial (Beran & Kargi, 2005). La
calidad requerida del efluente junto con su volumen determina las unidades del proceso
en el disefio de una planta de tratamiento de efluentes (Gray, 2004). En general, se trata
de una combinacion de tres tipos distintos de lagunas: anaerdbicas, facultativas y
aerobicas o de maduracion, que se clasifican en funcion del tipo de actividad bioldgica

predominante.

Las lagunas anaerdbicas se disefian principalmente para mejorar la sedimentacion y la
posterior eliminacion de carga organica a través de la digestion anaerdbica de los sélidos

organicos particulados. El proceso de remocidn de carga organica se debe a un efecto
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combinado de sedimentacién y degradacion biologica via: hidrdlisis, acidogénesis,
acetogenesis y metanogénesis. En las lagunas facultativas, se produce remocion de carga
organica y de nutrientes, pero también se remueven patogenos. La simbiosis entre las
algas fotosintéticas y las bacterias heterotroficas es la caracteristica fundamental de este
tipo de lagunas. Finalmente, las lagunas aerdbicas son de menor profundidad y se

mantiene un ambiente aerdbico en toda la laguna (Sah et al., 2012).

El disefio de sistemas de lagunas de estabilizacion no ha sido sistematicamente abordado
en la literatura. Algunos trabajos incluyen heuristicos y sugerencias de dimensiones para
cada tipo de laguna, en funcién de las condiciones climaticas, considerando cinéticas
simples ((Mara, 2003), (Spellman & Drinan, 2014)). Por ejemplo W. Medri y V. Medri
(2002) minimizaron los costos de un sistema de lagunas de estabilizacién con la
restriccion de una eficiencia de remocion deseada, considerando Unicamente una cinética
de primer orden para el consumo de DBO. Mientras que von Sperling (2007) abordé la
tecnologia del proceso, incluyendo eficiencias de remocion esperadas y criterios de

disefio basados en datos experimentales.

Por su parte, Cortés Martinez, Trevifio Casino, Alcorta Garcia, Kalashnikov y Luévanos
Rojas (2014) optimizaron el disefio y los costos de una laguna facultativa tomando como
variables de optimizacion el tiempo hidraulico y el nimero de deflectores, con la
restriccion de concentraciones maximas de DBO y bacterias coliformes. Asimismo, en
un trabajo posterior (Cortés Martinez, Trevifio Cansino, Saenz Lopez, Gonzélez Barrios,
& de la Cruz Acosta, 2016) se realizO mismo analisis para una laguna de maduracion.
Para resolver los problemas de optimizacion utilizaron el algoritmo de punto interior de
MATLAB, pero considerando nuevamente cinéticas de primer orden para ambas

restricciones.
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En este capitulo, se presenta el disefio de un sistema de lagunas de estabilizacion
utilizando modelos rigurosos para tres distintos tipos de lagunas, basado en balances de
materia y ecuaciones cinéticas. Las lagunas se modelan teniendo en cuenta balances de
masa de la biomasa algal y de los principales grupos de bacterias: heterotréficas,
autotroficas, fermentadoras, acetotréficas reductoras de sulfato y acetotroficas
metanogénicas. Ademas, se formulan balances de masa para la carga organica,
discriminada en sustrato particulado lentamente biodegradable, sustrato organico soluble
de facil y rapida biodegradacion, productos de la fermentacion y materia organica inerte,
tanto soluble como particulada. También se plantean balances de masa para los distintos
nutrientes tales como amonio, nitrato, sulfato, y oxigeno disuelto. Por dltimo, se

consideran procesos de desnitrificacion (Sah et al., 2011).

Se formula una superestructura que incorpora los distintos tipos de modelos de lagunas
de estabilizacion para la sintesis y el disefio de un sistema de redes de tratamiento de agua
residual. EI modelo se introduce como restricciones de igualdad en un problema de
programacion mixto entero no lineal (MINLP), incorporando ademas los costos totales
anuales y las restricciones de concentracion de contaminantes. De este modo es posible
determinar la configuracion y dimensiones necesarias para cumplir con la legislacion de
vertido de efluentes. El objetivo es sintetizar y disefiar la red de tratamiento de aguas
residuales que minimice los costos totales anuales, sujeto al valor maximo permitido de
contaminantes en el efluente. La optimizacion se lleva a cabo bajo distintos escenarios de
carga organica inicial a fin de tener en cuenta la incertidumbre del proceso. El analisis de
escenarios demuestra que los resultados dependen fuertemente de la concentracion de

carga organica inicial.
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Los resultados numéricos proporcionan informacion sobre las relaciones complejas entre
los microorganismos, nutrientes y carga organica en la optimizacion del disefio de un

sistema de redes de lagunas de tratamiento de aguas residuales.

6.2 Modelo del Sistema

El sistema de tratamiento de aguas residuales esta compuesto por n lagunas en serie con
la posibilidad de reciclo. El tipo de laguna puede ser aerobica, facultativa o anaerobica,
como se describe en la Figura 45. En el Capitulo 4 se describen las cinéticas de reaccion

yenlaTabla 11 se detallan los procesos que tienen lugar en los distintos tipos de lagunas.

Precipitaciones Q.. | 4 Evaporacion Q,,,,
Qg Cpij ' ! Qrn Crnj
Qi; Qi %med,n n LAGUNA
\ Givsj Cinnj f Cpondnj  AEROBICA
/
{ \i
ff =
.v"‘ l
1ra LAGUNA / ™ n LAGUNA
FACULTATIVA ] "‘-‘I‘ FACULTATIVA
;‘f w\ !’4 Q F C £
Y / \ Yy /
«L' %% —
AN vy hN J

Figura 45. Disposicion espacial del sistema de lagunas de estabilizacion.

A continuacion, se detallan los balances de masa en estado estacionario en las lagunas,

mezcladores y divisores de corriente del sistema de lagunas.

Balances de masa en las lagunas

QPond,i -Q;+ Qrain,i - Qevap,i =0 (76)
Cronaty  Qronai = Ciy
e "V’i“ 4 F;=0 (77)

Balances de masa en los mezcladores M

QPond,i = QR,i + an,i (78)
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Cpond,i,j - Qpona,i = Criij - Qri + Cinij - Qm,i (79)
Qmi= Qo =1 (80)
Crnij = Coj i=1 (81)

Balances de masa en los divisores de corriente S

Qi = Qri + Qmyi+1 i<n (82)
Qi = Qri + QF I=n (83)
Cij = Cryij (84)
Cij = Cimi+1,j i<n (89)
Cij = Cr, i=n (86)

Donde Qin,i, Qpond,i, Qi, Qrain,i, Qevap,i, Qrii, Qr.i son los caudales volumétricos (m3/d); Cin,ij,
Cpond,ij Cij, Crij, Crj corresponden la concentracion del componente j en la laguna i (gj/
m?3), explicados en la Figura 45. Vi es el volumen de la laguna i (m®) y Fij es el término

de generacion y/o consumo del balance.

Como ya se menciond, las lagunas se clasifican en anaerdbicas, facultativas y aerobicas
segun los procesos bioldgicos que predominan, dependiendo de la concentracion de
oxigeno dentro de la laguna. Alasino, Mussati, Scenna y Aguirre (2010) definen el tipo
de reactor con el valor obtenido del coeficiente de transferencia de oxigeno kia en el disefio
de sistemas de barros activados. Sin embargo, en este trabajo se asocian variables
binarias, Yyiype,i, N0 solo a los distintos tipos de procesos a través de una formulacion Big
M (Ec. (87)) sino que también se asocian dichas variables binarias a las distintas cotas de
las dimensiones que pueden tomar las lagunas para determinar la configuracion del

sistema. Finalmente, se incorpora una restriccion l6gica que asegura la existencia de solo
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un tipo de laguna en el sistema resultante a través de la restriccion logica de la ecuacion

(88).

Pk,i — Yeypei "M < 0 K € type, type= anaer, fac, aer (87)
z Veype,i = 1 (88)
type

Donde py; es el proceso k asociado a la laguna i; anaer, fac y aer representan los sets de
procesos anaerobicos, facultativos y aerébicos, respectivamente.

Para este estudio, se consideran n=3 lagunas, j=18 componentes detallados en la Tabla
10, y k=19 procesos listados en la Tabla 12. En la Tabla 15 se encuentran los términos de
generacion y consumo para los distintos componentes, mientras que en la Tabla 13 se

describen todos los parametros del modelo.

6.3 Modelo Econdmico

La funcidn objetivo a minimizar es el costo total del sistema de lagunas de estabilizacion,
sujeto a las regulaciones ambientales de descarga de efluentes. El costo total es la suma
de los costos de capital y de operacion, considerando el costo de la tierra, de construccion,
de revestimiento y de mantenimiento del sistema. Las expresiones para cada tipo de costo,

propuestas por Medri, Costa, Medri, y Belli Filho (2007), se describen a continuacion.

El area total se considera como el rea ocupada por las lagunas mas un 50% para las areas
de circulacion aledafias. Los costos de construccion incluyen la limpieza del terreno, la
excavacion mecanica y el transporte de exceso de tierra. Se consideran los costos de
revestimiento utilizando PVC flexible. La mitad del &rea se considera dentro de los costos
de mantenimiento. Tomando una vida Util de 10 afios, los costos se pueden calcular en la
fecha de la inversion utilizando la Ec. (92). La funcidn objetivo para la minimizacién de

los costos totales se describe con la ecuacion (94).
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Cl,i =15- Pl : Ai (89)
Coi=a+pB-V (90)
Cr,i =putv:-V; (91)
Cni=05-¢-(m+71-4;) (92)
1 t—1
_a+n -1 (93)
r-(1+nr)t
n
min Ct = Z Cl,i + chi + C‘r,i + Cm,i (94)
i

donde Ci,i, Cci, Criy Cm,i son el costos de la tierra, de construccién, de revestimiento y
de mantenimiento asociado a la laguna i (USD), respectivamente; C: es el costo total del
sistema; Pi es el precio de la tierra (USD/m?) y Ai es el area de la laguna i (m?); a, ny g
son los coeficientes lineales (USD); Ay v son los coeficientes angulares (USD/m3). 7 es
otro coeficiente angular (USD/m?); ¢ es el factor del valor presente, r es la tasa de interés
anual y t es la vida util del servicio proporcionado por el sistema de lagunas de

estabilizacion; n es el nimero de lagunas.

El modelo resultante es un problema de programacion no lineal mixto entera (MINLP) y
fue implementado en GAMS (Brooke, Kendrick, Meeraus, & Raman, 2012) y resuelto
con DICOPT (CONOPTS3 para el problema no lineal y CPLEX para el problema lineal

mixto entero) (Grossmann, Viswanathan, Vecchietti, Raman, & Kalvelagen, 2002).

6.4 Resultados Numeéricos

El modelo MINLP, presentado en las secciones anteriores, se resuelve para determinar el
disefio de un sistema de lagunas de estabilizacion. El escenario base tiene una
concentracion de entrada de carga organica de 353 gogo/m?, un flujo de entrada de 2000
mq/d, una temperatura de disefio de 15 °C y un precio de la tierra de 3500 USD/ha. El
limite de descarga de DQO a cuerpos de agua superficiales actualmente corresponde a
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250 gogo/me. Sin embargo, en el problema se fijo en 150 gooo/m?, previendo que las

regulaciones en los vertidos seran mas exigentes con el transcurso del tiempo.

Los valores de los coeficientes lineales a, u y 5 son 2745, 315.3 y 31.6 USD,
respectivamente; los coeficientes angulares f y v son 2.027 y 1.20 USD/m?d,
respectivamente, el valor de 7 es 0.013 USD/m?. Se considera que la tasa de interés anual
res 0.1y lavida util t son 10 afios (Medri et al., 2007).

La concentracion inicial de los componentes se describe en la Tabla 18.

Tabla 18. Concentracion de la corriente de entrada a la planta de tratamiento de aguas
residuales. Cpqo = Csa + Csr + Csi + Cxs + Cxi (corresponde al DQO filtrado)
Concentracion

Variable Con‘i:ﬁirltig:‘:ié” Unidad Variable el Unidad
Chb 20.55 goqo/m’ Csa 24.65 gooo/m?
Calg 0.50 gooo/m? Csi 30.82 gogo/m?®
Cab 2.05 goo/m? Csr 61.64 gooo/m®
Cro 20,55 gooo/m? Coz 1.47 goa/m?
Castb 10.27 gooo/m® CnH4 0.69 gn/m®
Camb 10.27 gogo/m?® Cnos 2.06 gn/m?
Cxs 184.92 goo/m” Csos 2.94 gs/m?
Cx 51.00 goqo/m” Coqo 353.03 gogo/m?

La configuracion dptima obtenida se presenta en la Figura 46: dos lagunas aerdbicas en
serie seguidas por una facultativa y con reciclo en la primera laguna del sistema. El tipo
de variables se define con las variables binarias Yaner,i, Yac.i, € Yaer,i, explicadas en la seccion
6.1. La eficiencia del sistema es superior al 65% con un costo total del USD 52 749. En

la Tabla 19 se detallan los distintos costos.
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Precipitaciones Q... [t Evaporacion Q,,,,
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Figura 46. Configuracion éptimay las principales variables del proceso para el escenario
base: caudales volumétricos: Qin, Qr, and Qr (m?/d); concentracion de materia organica
inicial, DQOin, y final, DQOf (gDQO/mM?), profundidad de la laguna: h (m) y area de la
laguna: A (m?).

Tabla 19. Costos del sistema (USD).

Variable  Tipo de costo Lagunal Laguna2 Laguna3

Ci Tierra 1347 525 3008
Ce Construccion 6518 2302 20 545
Cr Revestimiento 4011 1515 12 315
Cm Mantenimiento 200 137 326

6.5 Conclusiones

En este capitulo, se llevo a cabo la formulacion y resolucion de un problema de disefio de
sistemas de tratamiento de aguas residuales a través de la construccion de una
superestructura con modelos rigurosos de los distintos tipos de lagunas de estabilizacion,
como un caso de programacion mixto entera no lineal (MINLP). El objetivo del disefio
fue determinar la configuracion 6ptima del sistema, las dimensiones de las lagunas y los
caudales de recirculacién en caso que sean necesarios, con el minimo costo total y

satisfaciendo las restricciones maximas en las concentraciones del efluente de la planta.

La red propuesta consiste en tres lagunas en serie, pero la misma puede extenderse a

cualquier namero arbitrario de lagunas.
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Los resultados numéricos que se obtuvieron proporcionan informacion util acerca de las
complejas relaciones entre las variables tecnoldgicas, biologicas, economicas y

ambientales de los procesos en la optimizacion del disefio de las redes de tratamiento de

aguas residuales.
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MANEJO DE LAGUNAS DE ESTABILIZACION

7.1 Introduccion

Los procesos de tratamiento de aguas residuales contribuyen a minimizar los impactos
negativos asociados al crecimiento urbano e industrial, sobre los cuerpos de agua dulce y
los ecosistemas costeros. La optimizacion dinamica a gran escala en las plantas de
tratamientos de aguas residuales ya sea utilizando lagunas de tratamiento o lodos
activados resulta un desafio por la complejidad de los procesos bioldgicos junto con el
elevado costo computacional, y por la gran variacién de caudales y concentraciones de
entrada. Las contribuciones en relacion a la optimizacion de este tipo de procesos son
escasas, y la mayoria recientes. A continuacion, se describen los principales aportes al
tema.

Chachuat, Roche y Latifi (2001), y Fikar, Chachaut y Latifi, (2005) formularon un
problema de optimizacion dinamica basado en modelos simplificados de plantas de barros
activados (constituidas de un solo reactor y un sedimentador) a fin de determinar la
secuencia optima de aireacion que minimiza los costos operativos. Por su parte, Cristea,
de Prada, Sarabia y Gutiérrez (2011) optimizaron el mismo sistema, considerando que los
equipos de aireacién no pueden regular el flujo de aire continuamente. Para ello se plantea
la contribucion de los aireadores al sistema de forma discreta, siendo este un aporte

novedoso.
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Recientemente, se abordo el control 6ptimo multi-objetivo de la misma planta de barros
activados a fin de analizar la relacion de compromiso entre la calidad del efluente y los
costos operativos (Hreiz, Roche, Benyahia, & Latifi, 2015). Las variables de control
dependientes del tiempo son el caudal de aire y del desecho de los lodos, mientras que el
caudal de recirculacion externo es independiente del tiempo. El problema se resolvio con
un enfoque de parametrizacion de las variables de control utilizando algoritmos genéticos.
Sin embargo, cuando se incorporaron restricciones de camino a fin de representar mejor
los procesos fisicos, no se logra alcanzar la concentracion deseada de nutrientes en el
efluente.

Teniendo en cuenta modelos mas complejos, Fuentes, Scenna y Aguirre (2012) abordaron
la optimizacion dindmica de un sistema hibrido basado en reactores discontinuos
anaerobicos y aerobicos secuenciales para el tratamiento de aguas residuales con el
objetivo de minimizar la relacion entre el tiempo de reaccién y el tiempo total del ciclo,
sujeto a las eficiencias de remocion de DQO y N, tomando como variables de control los
volimenes de carga y descarga de los reactores del sistema. Posteriormente, los mismos
autores (Fuentes, Aguirre, & Scenna, 2013) llevaron a cabo la optimizacion de un sistema
hibrido a fin de maximizar la velocidad de produccién de bio-hidrégeno y remocion de
C-N, manipulando los flujos de alimentacion, reciclo y cationes, demostrando que se
puede incluir un alto nimero de variables de optimizacién del proceso, con un costo
computacional bajo. En el mismo afio Nguyen, Latifi, Lesage y Mulholland (2013)
minimizaron la energia de aireacion en el sistema completo de la planta BSM1, con
restricciones en las concentraciones del efluente mediante la determinacion de los perfiles
de aireacion y caudal de recirculacion interno. Originalmente, para introducir los datos
de entrada del modelo desarrollaron un objeto externo que permite leer los datos

experimentales desde los archivos de entrada, directamente desde gPROMS. En estos tres
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ultimos trabajos, se utilizaron las herramientas gOPT de gPROMS para realizar la
optimizacion dinamica, que emplea un enfoque de parametrizacion de las variables de
control.

Qiao y Zhang (2016) formularon un problema de optimizacion dinamica multi-objetivo
para el control de procesos de tratamiento de aguas residuales también aplicados al
BSM1, lo que les permitié analizar la relacion entre el indice de calidad del efluente y la
energia consumida. Para ello, controlaron los valores de la concentracion del oxigeno
disuelto y nitrato en distintos reactores, manipulando la aireacion y el caudal de
recirculacion interna. Este trabajo resulta interesante ya que la mayor dificultad del
problema se resuelve mediante el modelado de redes neuronales en linea. Por su parte,
Luo y Biegler (2011) formularon un problema de optimizacion dinamica basado en el
mismo modelo de la planta BMS1, a fin de minimizar los costos relacionados con la
energia de aireaciéon. El problema de optimizacion sujeto al sistema de ecuaciones
algebraico diferenciales fue implementado en AMPL (Fourer, Gay, & Kernighan, 2004)
con un enfoque simultaneo de colocacion ortogonal sobre elementos finitos, donde los
perfiles de las variables de estado y de control se representan por polinomios a trozos
sobre dichos elementos finitos. EI NLP resultante se resolvio con IPOPT (Waéchter &
Biegler, 2006).

Una revision de trabajos que llevan a cabo optimizacion dindmica sobre procesos de
barros activados puede encontrarse en Hreiz, Latifi y Roche (2015), siendo la principal
funcion objetivo la minimizacion de los costos y la principal variable manipulada la
aireacion del sistema. En general, se ha utilizado el enfoque de parametrizacion de las
variables de control para resolver este tipo de problemas.

Por otro lado, se han aplicado estrategias de control a modelos complejos de cuerpos de

agua para solucionar el problema de la eutrofizacion (Estrada, Parodi, & Diaz, 2009). Se

139



Manejo de Lagunas de Estabilizacion

evalud la aplicacion de dos tipos de estrategias de restauracion: la remocion de fosforo a
través de un humedal artificial y la bio-manipulacion basada en la teoria de la cadena
trofica. Este problema se resolvio con el programa IPOPT (Wachter & Biegler, 2006), un
método de Punto Interior que emplea técnicas de Programacion Cuadratica Sucesiva de
espacio reducido.

Sin embargo, para el manejo y control de sistemas de lagunas de estabilizacién, en
general, se siguen reglas del pulgar y guias de operacién y mantenimiento ((USEPA,
2011), (Spellman & Drinan, 2014), (von Sperling, 2007)). Por lo tanto, hasta la fecha y
segun nuestro conocimiento, no se ha abordado el estudio del manejo y control de
sistemas de lagunas de estabilizacion en forma sistematica, por lo cual este trabajo
constituye una contribucién novedosa.

En el presente capitulo se aplican estrategias de control a un modelo de redes de lagunas
de estabilizacién dentro de un marco de optimizacion dindmica. EI modelo utilizado
representa los procesos que se llevan a cabo en cuerpos de agua genéricos, desarrollado
en el grupo de Ingenieria de Procesos de PLAPIQUI por la Doctora Vanina Estrada
(Estrada, 2010) y adaptado a lagunas de tratamiento a partir de datos experimentales
obtenidos de las lagunas de tratamiento de la empresa de Jugos S.A., por el Ing. Facundo
Iturmendi. El recuento de fitoplancton fue realizado por la Dra. Cecilia Fernandez
(IADO); la caracterizacion de microbiota y determinacion de levaduras, asi como las
cinéticas y parametros asociados, se llevaron a cabo en el marco de la tesina de la Lic.
Maria Clara Tarifa, bajo la direccion de las Dras. Diaz y Brugnoni (Tarifa, 2011). Los
parametros mas relevantes del modelo fueron determinados en un trabajo previo

(Iturmendi et al., 2012) a partir de los datos recolectados

El objetivo de las estrategias del manejo es la minimizacion de la diferencia entre el valor

deseado de la demanda bioguimica de oxigeno y el valor actual a lo largo de un horizonte
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de tiempo de un afio, considerando la potencia eléctrica del motor de los aireadores y la
velocidad de dosificacion de nutrientes como variables de control. Como resultado de la
optimizacion dindmica se obtienen los perfiles de las variables de control a lo largo del

horizonte de tiempo considerado.

7.2 Caso de Estudio

La industria nacional de jugo concentrado esta integrada fundamentalmente por Pequefias
y Medianas Empresas, ubicadas principalmente en las regiones del Alto Valle de Rio
Negro y Neuquén y del VValle Medio del Rio Negro. Alli se concentra el 80% de la red de
agroindustrias elaboradoras de jugos concentrados, sidra, deshidratados, conservas,
pulpas deshidratadas y licores. Como consecuencia del proceso productivo de estas

agroindustrias, se generan residuos sélidos y liquidos que deben ser tratados.

Los efluentes industriales vertidos al medio ambiente provocan diferentes impactos sobre
éste en funcion de su naturaleza. Especificamente, los efluentes de las industrias jugueras
contienen propiedades fisicoquimicas y biologicas diferentes a las encontradas en los
cauces de agua aledafios, tales como alto contenido de materia organica, bajo pH,
desequilibrios de nutrientes, etc. En el caso de la empresa JUGOS SA, sus efluentes son
vertidos a un tributario del Rio Negro, con lo cual deben ser tratados para cumplir con la
legislacion ambiental local.

Para ello, la empresa posee una planta de tratamiento de efluentes de tipo bioldgico
compuesta por tres lagunas dispuestas en serie, dos de aireacion y una facultativa. Cabe
aclarar que previo bombeo a las lagunas, hay una etapa de separacion primaria de solidos
consistente en tamices rotativos dispuestos en serie con poros de 1,5 mmy 0,5 mm de

didmetro.

141



Manejo de Lagunas de Estabilizacion

En la laguna aireada aerobica, el efluente industrial proveniente del pozo de bombeo se
pone en contacto con una masa activa de microorganismos en presencia de oxigeno
disuelto atmosférico. La agitacion de la masa liquida, necesaria para evitar la
sedimentacion de los sélidos suspendidos presentes (biomasa) y la incorporacion del
oxigeno del aire necesario para la actividad o respiracion microbiana, se logra con la
instalacion de equipos aireadores rapidos de eje vertical del tipo flotantes. Cada una de
las lagunas de oxidacion bioldgica primaria tiene un volumen Gtil de 15000 m® y una
altura de nivel liquido de 2.5 m., resultando asi una permanencia hidraulica media del
liquido tratado de 3 dias. De esta manera, en esta laguna se remueven los compuestos
organicos facilmente biodegradables en su totalidad, mientras que ocurre una
estabilizacion u oxidacion parcial de las sustancias de degradacion lenta.

En la laguna facultativa, a diferencia de las anteriores, el nivel de mezcla es suficiente
como para mantener un régimen aerobico en la parte superior del liquido, permitiendo, al
mismo tiempo, la sedimentacion de los s6lidos bioldgicos presentes, que se depositan
sobre el fondo de la unidad. Esta laguna también tiene instalados equipos aireadores
flotantes de eje vertical, sin embargo, el oxigeno requerido para la actividad microbiana
aerdbica es aportado principalmente por la fotosintesis llevada a cabo por las algas
presentes en dichas lagunas. La laguna aireada facultativa tiene un volumen Gtil de 55000
m? y una altura de liquido util de 3 m, resultando asi una permanencia hidraulica media
del liquido tratado de 11 dias.

Los sélidos suspendidos sedimentados en el fondo de la laguna sufren un proceso de
degradacién anaerobico y se acumulan a una velocidad relativamente lenta, a lo largo de
del tiempo. En principio, cuando se produce un sensible arrastre de sélidos suspendidos

en el efluente tratado, es necesario remover dicho sedimento.
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El tiempo total de retencion medio de las aguas residuales en el sistema de tratamiento es
de 17 dias. El sistema de lagunas recibe volumenes de afluente variables de acuerdo a la
época del afio, como consecuencia de la estacionalidad de la materia prima con la que se
trabaja, llegandose a procesar en su punto maximo alrededor de 200 000 toneladas de
fruta. Fuera de la época de cosecha la empresa cuenta con intervalos de produccion donde
la fruta proviene de camaras frigorificas, y se procesan entre 200 a 2000 toneladas,
aproximadamente.

La temporada alta corresponde a los meses de diciembre a marzo, mientras que la
temporada baja a los meses de abril a noviembre. Sin embargo, en el mes de septiembre
del afio del muestreo se procesaron volimenes de fruta mayores a los esperados en esa

época del afio para exportacién al hemisferio norte (EEUU).

7.3 Modelo de Lagunas

El modelo tiene en cuenta balances de masa dinamicos para los principales componentes
de una laguna de aireacion: biomasa de los tres grupos que dominan la comunidad
fitoplanctonica (cianobacterias, cloréfitas y diatomeas), biomasa de las bacterias
aerobicas, biomasa de las levaduras, nitratos (NOs), amonio (NHa), fosfatos (POa),
fosforo y nitrogeno organicos (OP y ON), oxigeno disuelto (DO) y demanda bioguimica
de oxigeno (DBO). Esto da lugar a un complejo sistema de ecuaciones diferenciales a
derivadas parciales y algebraicas.

En las lagunas aireadas, se consideran condiciones homogéneas en todo el volumen de
las mismas, mientras que en la laguna facultativa la columna de agua se discretiza en dos
capas, obteniendo asi un sistema diferencial algebraico. Los balances incluyen los
caudales de entrada y salida, la generacion y consumo, la transferencia entre capas (en la

laguna facultativa) y las variaciones de volumen. El Anexo 2 presenta una descripcion
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detallada del modelo (Modelo 1) y una comparacion con el modelo presentado en el

Capitulo 4 (Modelo I1).

7.4 Variables de control de Lagunas

El objetivo principal de manejo de una planta de tratamiento de aguas residuales es
mantener las concentraciones de demanda bioquimica de oxigeno (DBO) en el efluente
por debajo del valor méximo permitido en la regulacion. Esto debe lograrse sin la
liberacion de un exceso de nutrientes en el receptor. La DBO es una medida de la cantidad
de materia orgénica susceptible a ser oxidada por microorganismos, y es utilizada como
medida de la eficiencia de la laguna de estabilizacion (Rodriguez Serrano, 2008). Cuanto
mas alta la DBO, mayor cantidad de materia organica existe en el cuerpo de agua. El
manejo de las lagunas se realiza entonces proponiendo un modelo donde se minimiza la
diferencia entre el valor deseado de DBO vy el valor obtenido por simulacién. Este valor

deseado puede ser nulo, aunque en la practica seria muy dificil lograr esta condicion.

Se considera el suministro de oxigeno mediante los aireadores mecanicos para asegurar
la cantidad necesaria de oxigeno disuelto, variable indispensable para llevar a cabo la
oxidacion de la materia organica presente en las aguas a tratar. EI suministro de oxigeno
por parte de los aireadores mecanicos y el viento induce el mezclado vertical del liquido
de la laguna, asegurando una distribucion mas uniforme de DBO, oxigeno disuelto,
bacterias y algas y por lo tanto un mejor grado de estabilizacion del agua residual. La
disminucion de la concentracion de oxigeno disuelto en la columna de agua se debe
principalmente a la respiracion, a la utilizacion de oxigeno en el proceso de oxidacion de
la materia orgénica, y a la nitrificacion, asi como también de la demanda de oxigeno del
sedimento, producto de la actividad microbiana y de reacciones redox (Estrada, 2010).

El proceso de transferencia de oxigeno puede describirse como un fenémeno que ocurre

en tres etapas. Inicialmente las moléculas de gas son transferidas a la superficie del
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liquido, alcanzando la condicion de saturacion, aqui la velocidad de transferencia es
mayor y la pelicula de gas-liquido se vuelve més fina. Luego, las moléculas de oxigeno
atraviesan dicha pelicula por difusién molecular y finalmente el oxigeno se dispersa en el
liquido por difusion y conveccion (Yafez, 1980). En el modelo se considera que la
velocidad de transferencia es proporcional a la potencia del motor de los aireadores

mecanicos e inversamente proporcional al volumen de la laguna de estabilizacion.

La adicion de quimicos es una practica generalizada en las plantas de tratamiento de aguas
residuales. El objetivo es mejorar la eficiencia del tratamiento, por ejemplo, la
precipitacion de fosforo, o asegurar alguna condicién operativa, como bicarbonato de
sodio para el control de pH. Asimismo, se puede adicionar una fuente externa de carbono
a fin de balancear la deficiencia de carbono en aguas residuales, cuando este sustrato se
vuelve limitante (Hreiz, Latifi, & Roche, 2015). Esto ultimo suele ocurrir en aguas

residuales municipales.

Sin embargo, el contenido de nutrientes en las aguas residuales industriales, como en la
industria de la celulosa y el papel o la molienda de aceitunas para la produccion de aceite
(alperujo), es bajo en nitrogeno y fosforo. Esto también sucede en el afluente de la planta
de tratamiento de aguas residuales de la juguera bajo estudio.

La importancia del contenido de nutrientes y su efecto en la DBO han sido estudiadas por
Jefferson, Burgess, Pichon, Harkness y Judd (2001), quienes muestran la factibilidad de
optimizar el tratamiento biologico de los efluentes conocidos como aguas grises mediante
la adicion de macro y micronutrientes, concluyendo que balancear la relacion N:P
incrementaba sustancialmente la velocidad de captacion de oxigeno y remocion de DQO,
indicando que tanto el nitrégeno como el fosforo tienen una importancia vital en la
biodegradacion de la materia organica. Sin embargo, Slade, Thorn y Dennis (2011)

sugirieron que el contenido de nitrogeno no afectaba significativamente la remocion de
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DBO, a partir de un estudio de la influencia de la relacion DBO:N aumentando el
contenido de N en aguas residuales sintetizadas en el laboratorio, con concentraciones
conocidas de nutrientes en su forma inorganica y biomasa. No obstante, los autores
indican que no pueden afirmar que esto sea necesariamente cierto en aguas residuales (no

sintéticas), las cuales contienen nutrientes en su forma organica.

Una préactica comun en la planta de tratamiento de la empresa JUGOS S.A. es la
dosificacion de nutrientes, pero no en forma sistematica, sino que a prueba y error. Los
nutrientes son fundamentales para el buen funcionamiento del tratamiento en lagunas. A
medida que progresa la depuracion se va produciendo una eliminacion de nutrientes que
puede dar lugar a que uno o varios alcancen concentraciones limitantes para el desarrollo
subsiguiente de algas o bacterias. El tratamiento de aguas residuales a niveles
insuficientes de nutrientes a menudo resulta en mala calidad del efluente, ya que la
velocidad de absorcién de carbono es superior a la velocidad de captacion de los demas

nutrientes, causando deficiencia de fésforo y nitrégeno en la biomasa.

Este desequilibrio solo se puede superar mediante el aumento de la concentracion de
nutrientes en torno a la biomasa. Entonces, para favorecer el proceso biolégico, deben
afiadirse fosforo y nitrdgeno a las aguas residuales deficiente de nutrientes (Lindblom,
2003). Como regla del pulgar para la adicidn de nutrientes, se busca lograr una relacion
DBO:N:P de 100:5:1. La determinacién de esta relacion depende de la relacién celular
entre el carbono, nitrégeno y fésforo. Amaray (2004) afirma que esa relacion supone un
100% de remocidn de carga organica, que el contenido de nitrégeno en la biomasa es del
12.3% y que el coeficiente de rendimiento es 41%. El autor propone una forma de
modificar la relacién bajo otras condiciones (diferentes porcentajes de remocién y
coeficientes de rendimiento). Sin embargo, no han obtenido estos valores de modo

algoritmico sino a través de la experimentacion.
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Tanto fitoplancton como bacterias utilizan los nutrientes presentes para su crecimiento.
A medida que la concentracion de nutrientes disminuye, la velocidad de crecimiento
desciende. Sin embargo, cuando uno de ellos se agota (nutriente limitante), el crecimiento
se detiene. La limitacidn por un solo nutriente se describe a través de la ley del minimo
de Liebig (Grau, 1991), y asi es como se tiene en cuenta en el presente modelo de sistemas

de lagunas de estabilizacion.

La presente estrategia de manejo de la dosificacion de nutrientes se ha implementado
previamente en una planta de tratamiento biolégico de la fabrica de papel de Hyltebruk,
aguas residuales deficiente en nutrientes (Lindblom, 2003). Para ello, el nitr6geno se
afiade en forma de urea, un fertilizante comun con formula quimica (NH2)2CO. La urea
se disuelve lentamente cuando se diluye en agua en forma de iones amonio y diéxido de
carbono. En tanto, el fosforo se afiade en forma de granulos NP. Esta sal se compone de

NHa-N (14%), NOs-N (12%) y POu-P (6%).

7.5 Formulacion de un Problema de Control Optimo

El modelo DAE formulado se describe de la siguiente forma

£t (x(@), x(6), y(8), u(t),v) = 0 (95)
h(t, (x(8), y (&), u(t),v) =0 (96)
gt (x(@®),y@®),u®),v) <0 (97)
x(ty) = x (98)
x5 < x(t) < xyp (99)
yie < ¥(t) < yus (100)
up < ult) <uyg (101)
vp SV < vyp (102)

147



Manejo de Lagunas de Estabilizacion

Donde x(t) y y(t) son variables de estado diferenciales y algebraicas, respectivamente;
x(t) son las derivadas de x(t) (i.e., x(t) = dx/dt), u(t) son las variables de control
(grados de libertad) y v los parametros invariantes en el tiempo (también grados de
libertad). En el contexto de las lagunas de estabilizacion, las variables diferenciales x(t)
corresponden a las concentraciones de DBO, oxigeno disuelto, bacterias, algas,
nutrientes, etc. Por su parte, las variables algebraicas y(t) representan las funciones
impulsoras del modelo, tales como precipitaciones, radiacion solar, concentraciones de
entrada, caudales de entrada, y también velocidades de reaccion y funciones de limitacion.
Las variables de control u(t) son la potencia de los aireadores y la dosificacion de los
distintos nutrientes, como se menciond anteriormente.

El problema de manejo de lagunas es un caso de optimizacion dindmica, donde se busca
determinar los valores de los pardmetros invariantes en el tiempo v y de los perfiles de las
variables de control u(t) sobre todo el horizonte de tiempo [0, ¢ ] a fin de minimizar el
valor de la variable z. El horizonte de tiempo no nulo y finito se divide en K intervalos de

control [t¥, ¢%*1], k=0, ..., K-1de modo que t® = 0y t¥ = ¢;.

minz(t;) = @(x, %, y,u,v) (103)

Una opcion es minimizar la integral de la funcion ¢ (x, x, y, u, v) sobre todo el horizonte
de tiempo.

ty (104)

z(ty) = J (Cpso — Cppo setpoint)* dt
0

Lo cual es equivalente a agregar la siguiente ecuacion diferencial junto con su condicion

inicial.
z(0) =0 (105)
z = (Cppo — Cppo setpoint)’ (106)
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En el caso de un sistema de lagunas, la DBO corresponde a la concentracion de la

corriente de salida del sistema.

7.6 Resultados y Discusiones

Se han aplicado distintas estrategias de control solamente al modelo dindmico de la
primera laguna aireada del sistema de lagunas de estabilizacion a fin de minimizar la
concentracion de DBO en la corriente de salida y asi cumplir con la reglamentacion de

vertido de efluentes.

En la estrategia denominada A se trata de proveer aireacion a la laguna a través del uso
de agitadores. La variable de control es la potencia del agitador. La estrategia B consiste
en la dosificacion de los granulos de NP (nitrogeno y fosforo) y la estrategia C en la
dosificacién de urea. El objetivo de estas dos Ultimas estrategias es favorecer el
crecimiento de biomasa, ya que el mismo depende simultdneamente de la concentracion

de nitrogeno (en forma de amonio y nitratos) y de fésforo (en forma de fosfatos).

Para la primera laguna aireada, se aplicaron las tres estrategias de forma individual (A, B
y C) y también simultdneamente (ABC) considerando un intervalo de control de 30 dias
para un horizonte de un afo. En la Figura 47 se puede observar como varia el valor de la
funcidn objetivo, descripta por la Ec. (104).

La estrategia individual de aireacion (estrategia A) logra una reduccion del 21% del valor
de la funcion objetivo en relacion a la operacion sin control (caso S/C). Es decir, que a
diferencia de los afluentes de las plantas de tratamiento biol6gicos estudiados en la
bibliografia, generalmente correspondiente a aguas residuales de uso domiciliario, en este

caso se corrobora la necesidad de balancear la relacion DBO:N:P que se habia planteado.

La estrategia individual de dosificacion de urea (estrategia C) resulta la menos eficiente,

ocasionando una disminucion de la funcion objetivo del 4.75%, lo cual comprueba que la
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limitacidn no es solamente por deficiencia de nitrogeno. Cuando la estrategia consiste en
la dosificacion de granulos NP (estrategia B), se obtiene una disminucion del 67% del
valor de la funcion objetivo en los casos individuales, es decir se logra una mayor

remocion de carga organica durante el horizonte tiempo estudiado.

S/C ] 3.58E+07
A | 2.84E+07
B ] 1.19E+07
C | 3.41E+07

ABC [ 1 7.80E+06
ABC15 [ 7.31E+06
ABC5 [ ] 6.83E+06
ABC1 [ 6.76E+06

0.00E+00 1.00E+07 2.00E+07 3.00E+07 4.00E+07

Valor de la Funcidn Objetivo

Figura 47. Valor de la funcién objetivo S/C: sin control, A: aireacién, B: dosificacion de
granulos NP, C: dosificacion de urea'y ABC: las tres estrategias de control en simultaneo
para un intervalo de control de 30 dias. ABC 15, ABC 5y ABC 1 representan las tres
estrategias en simultaneo para un intervalo de control de 15, 5y 1, dias respectivamente
(Gnicamente aplicadas a la primera laguna aireada del sistema).

Luego, se aplicaron las tres estrategias simultdneamente (estrategia ABC) logrando una
mayor remocion de carga organica. En la Figura 47, se puede observar una disminucion
del valor de la funcion objetivo del 78% en relacion al caso S/C. Ademas, se analizo el
impacto en la reduccion de los tiempos de los intervalos de control. El intervalo de control
inicial era de 30 dias, y se redujo a 15, 5y 1 dias, respectivamente. En este Gltimo caso
(ABC 1) se logro reducir el valor de la funcion objetivo solamente un 3% mas que la

reduccion lograda en el caso ABC correspondiente a un intervalo de control de 30 dias.

A continuacion, se presentan los perfiles de las variables de control y de estado

correspondiente a la demanda bioguimica de oxigeno de salida (DBO) y de entrada
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(DBOin) para las estrategias previamente presentadas. El tiempo inicial corresponde al
mes de marzo, parte del periodo de temporada alta de produccién de la planta.

En primer lugar, se aplicé la estrategia individual de aireacién, resultando que los
aireadores actlen a su maxima potencia durante todo el horizonte de tiempo (Figura 48),
aun asi, no se logra cumplir con el valor maximo permitido por la legislacion de 50g/m?

de DBO para ningun instante del horizonte de tiempo.
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Figura 48. Perfiles de la concentracion de demanda bioquimica de oxigeno inicial
(DBOin) y final (DBO), y potencia del motor (Pmot) manipulando la aireacion tnicamente
(estrategia A) con intervalos de control de 30 dias.

Luego se aplico la estrategia de dosificacion de nutrientes mediante el agregado de
granulos NP, sal compuestas por amonio, nitrato y fosfato, cuya concentracion se
especifica en la seccion anterior. Como se observa en el cuadro superior de la Figura 49,
se logra disminuir significativamente la cantidad de DBO en la corriente de salida sobre
gran parte del horizonte de tiempo, obteniendo valores inferiores al maximo valor
permitido por la legislacion a partir de la mitad del segundo intervalo de control hasta

casi la totalidad del onceavo intervalo.
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Figura 49. Control por dosificacion de granulos de NP (estrategia B) con intervalos de
30 dias: Arriba: Perfil de la concentracion de la demanda bioguimica de oxigeno inicial
(DBOin) y final (DBO). Abajo: Perfil de velocidad de dosificacion de granulos de
Nitrogeno-Fosforo.

No se presentan los resultados generados con la estrategia de control C, correspondiente
a la dosificacién de urea Unicamente, ya que no genera una mejora en la remocion de
DBO debido a que las limitaciones en los nutrientes son ocasionadas por la falta tanto de
fosforo como de nitrégeno.

Posteriormente, se aplicaron las tres estrategias de forma simultanea (estrategia ABC).
También se logra una importante reduccion en la carga orgénica de la primera laguna,
siendo superior a la estrategia B en el primer y Gltimo intervalos de control, ya que los
picos de DBO en el afluente correspondientes a la temporada alta de produccién de jugos
logran disminuir en cierta medida, como puede apreciarse en la Figura 50 .Cabe destacar

que esto Ultimo ocurre gracias a la accién de los aireadores.
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Figura 50. Aplicacion de las tres estrategias de control (ABC) con intervalo de control
de 30 dias. Arriba: perfil de la concentracion de la demanda bioquimica de oxigeno inicial
(DBOin) y final (DBO), y de la potencia del motor (Pmot). Abajo: perfil de la velocidad de
dosificacion de urea (Rnna) Y granulos de Nitrogeno-Fdsforo (Rnp).

A continuacion, se exploraron distintos intervalos de control, es decir, el periodo de
tiempo en que se aplica un determinado valor de la variable de control obtenido como
resultado de la optimizacion dindmica. Cuando se reduce la longitud del intervalo de
control, si bien se logra disminuir levemente el valor de la funcion objetivo, no presenta
una influencia significativa en el valor de la concentracién de salida de DBO, como se
puede observar en la Figura 51. En la misma figura, también se incluyen los resultados al
modificar el valor de la concentracion deseada de DBO de salida a cero en la funcién
objetivo (Ec.(104)) considerando un intervalo de control de 15 dias. Esta modificacién
tiene asociada una leve mejora en la remocion de DBO entre los dias 40 y 100 del
horizonte de tiempo, pero mayores consumos energéticos por parte de los aireadores y de

nutrientes durante todo el horizonte de tiempo.
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Figura 51. Perfil de la concentracién de la demanda bioquimica de oxigeno inicial
(DBQin), y final en el caso sin control (S/C) y aplicando las tres estrategias de control
simultaneamente para intervalos de control de 30 dias (ABC 30), 15 dias (ABC 15), 5
dias (ABC 5), 1 dia (ABC 1) y 15 dias cambiando el valor de la concentracion deseada
de DBO a cero en la funcién objetivo (ABC 0).

1250

1000

750

P,..:(HP)

0 30 60 90 120 150 180 210 240 270 300 330 360
Tiempo (dias)

A 30 ABC30 ABC 15 ABC5 ABC1———ABCO

Figura 52. Perfil de la potencia del motor considerando aireacién tnicamente (A30) y las
tres estrategias de control en simultaneo para intervalos de control de 30 dias (ABC 30),
15 dias (ABC 15), 5 dias (ABC 5), 1 dia (ABC 1) y 15 dias cambiando el valor de la
concentracion deseada de DBO a cero en la funcion objetivo (ABC 0).

Los perfiles de las variables de control presentados en las Figuras 52 a 54 se vieron
modificados a medida que la cantidad de dias del intervalo de control se reducia, logrando
adaptarse mejor a las necesidades de la laguna. No obstante, esto ocasiona un incremento

del tamafio del problema de optimizacion externo
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Figura 53. Perfil de dosificacion de granulos de NP considerando la dosificacion
unicamente (B 30) y las tres estrategias de control en simultaneo para intervalos de control
de 30 dias (ABC 30), 15 dias (ABC 15), 5 dias (ABC 5), 1 dia (ABC 1) y 15 dias
cambiando el valor de la concentracion deseada de DBO a cero en la funcion objetivo
(ABC 0).
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Figura 54. Perfil de dosificacion urea: tres estrategias de control en simultdneo para

intervalos de control de 30 dias (ABC 30), 15 dias (ABC 15), 5 dias (ABC 5), 1 dia (ABC
1) y 15 dias cambiando el valor de la concentracion deseada de DBO a cero en la funcion
objetivo (ABC 0)

Los resultados muestran que disminuir el tamafio del intervalo de control en el problema
formulado contribuye a la mejora en la remocion de materia organica de la laguna, al

mismo tiempo reduciendo el consumo energético de los aireadores mecanicos y el

agregado de nutrientes.
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Este estudio se puede extender a todo el sistema de lagunas, incorporando la segunda
laguna aireada y la facultativa (discretizada en dos capas). El tamafio del problema
aumenta significativamente, y a la fecha se estudian estrategias para abordar el problema
resultante. El valor deseado de DBO utilizado en la funcion objetivo se debe comparar

con el valor de la DBO a la salida de todo el sistema de lagunas.

7.7 Conclusiones

A partir de un modelo matematico mecanistico fue posible describir los procesos que
tienen lugar dentro de un sistema de lagunas de estabilizacion para el tratamiento
secundario de aguas residuales, cuyo objetivo principal es la oxidacion de la materia
organica.

Con el fin de cumplir con la legislacion vigente en la provincia de Rio Negro sobre el
vertido de efluentes industriales, se consideraron diferentes estrategias de control
obteniendo los perfiles temporales de las variables de control a partir de la resolucién de
un problema de optimizacion dindmica del modelo, resuelto en un marco de
parametrizacion de las variables de control. Las estrategias incluyen la aireacion de la
laguna, y la dosificacion de urea y granulos NP (compuesto por amonio, nitratos y
fosfatos). Las mismas fueron aplicadas de forma individual y simultanea a fin de analizar
cudl es la més eficiente en términos de remocion de materia organica. Ademas, se analizd
la influencia de la duracion del intervalo de control sobre los resultados de la optimizacion
dinamica.

El modelo de optimizacién desarrollado constituye una herramienta poderosa para el
manejo de las lagunas, basado en informacidn sobre las complejas relaciones entre todas
las variables del modelo biologico. Cabe destacar que la concentracion de salida de DBO
es menor luego de aplicar las estrategias de control en relacion al caso sin control. Se

determinaron los perfiles dptimos de caudales de entrada de nutrientes y potencia de los
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aireadores mecanicos que minimizan la concentracion de DBO en el efluente de la planta
a lo largo de un horizonte de tiempo de un afio. Sin embargo, no se puede afirmar que sea
una solucion globalmente Optima, ya que el solver (CVP_SS) no tiene la capacidad de

asegurar el 6ptimo global.
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8

CONCLUSIONES Y TRABAJOS FUTUROS

En la presente tesis se han realizado aportes en el estudio del andlisis dindmico de
sensibilidad global aplicado a modelos de sistemas de reaccion biologicos diversos, como
fermentadores para la produccion de bioetanol y sistemas de lagunas de estabilizacion de
aguas residuales. Los modelos fueron propuestos de modo que tuvieran una complejidad
creciente, tratindose de modelos dindmicos altamente no lineales con elevado nimero de
parametros. La aplicacion de los métodos basados en la descomposicion de la varianza
permite la identificacion de los parametros mas influyentes en las variables de salida del
modelo. Esta es informacién muy util, que determina el tamafio del problema de
estimacion de parametros.

También se han realizado contribuciones novedosas relacionadas con el disefio de
sistemas de lagunas de estabilizacién, teniendo en cuenta las complejas cinéticas de
reaccion en el modelo del problema planteado. Asimismo, se abordd el manejo de la
planta de tratamiento secundario de una empresa juguera planteando un problema de
control éptimo, resuelto con el enfoque de parametrizacion del vector de las variables de
control. Esta es una herramienta muy poderosa que asiste el proceso de toma de

decisiones.

8.1 Contribucionesy Conclusiones

A continuacion, se enumeran las principales contribuciones realizadas en esta tesis, junto

con las conclusiones a las que se arribd. En el Capitulo 2 se presentaron las principales
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técnicas matematicas que se aplicaron a lo largo de la tesis. Se introdujeron los conceptos
de simulacion y optimizacion dindmica de procesos, haciendo hincapié en el enfoque de
parametrizacion del vector de las variables de control. También se describieron los
distintos tipos de analisis de sensibilidad global y se profundizé en los métodos basados
en la descomposicion de la varianza, especificamente en el método de Sobol’. Se
puntualizaron las ventajas de este tipo de andlisis frente al resto, a pesar de su elevado
costo computacional. Ademas, se estudiaron diferentes estimadores de las varianzas

condicionales.

En el Capitulo 3 se presentaron tres modelos de complejidad creciente para la produccion
de bioetanol y se llevo a cabo un analisis dinamico de sensibilidad global. Los resultados
numéricos que se obtuvieron permiten captar tanto los efectos de primer orden como los
efectos de interaccion entre los parametros del modelo. Los perfiles temporales de los
indices de sensibilidad relacionados con cada parametro permitieron la identificacion de
los parametros mas influyentes en las variables del modelo a lo largo de todo el horizonte
de tiempo. Un conocimiento adecuado de la influencia de los parametros del modelo
sobre las variables de estado permite su clasificacién y provee informacién Gtil para la

estimacion de parametros en los biorreactores y en las redes de biorreactores.

En el Capitulo 4 se presentaron los principales procesos que tienen lugar dentro de los
distintos tipos de lagunas de estabilizacion, con lo cual se modelaron mateméaticamente
dos configuraciones posibles del sistema a fin de comparar su capacidad de oxidar la
materia organica (aer-aer-fac y aner-fac-aer). A partir de los resultados de la simulacién
dinamica, se concluye que las diferencias entre las distintas remociones de DQO de ambas
configuraciones para este sistema no son significativas debido a que los efectos de los
distintos tipos de procesos sobre las distintas fuentes de carga organica logran

compensarse. EI modelo mateméatico mecanistico proporciona informacion util sobre las
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complejas relaciones entre los microorganismos, nutrientes y concentracion de materia
organica, asi como informacion sobre el impacto de los cambios estructurales del sistema

de lagunas.

En el Capitulo 5, se aplico un analisis dindmico de sensibilidad global al modelo de
tratamiento bioldgico de aguas residuales presentado en el Capitulo 4 para determinar los
parametros que tienen mayor influencia sobre las varianzas de las concentraciones de los
componentes, teniendo en cuenta los efectos de primer orden como los de interaccién
entre parametros a lo largo de todo el tiempo de operacién. EI modelo matematico
implementado en un entorno orientado a ecuaciones consta de 72 ecuaciones
diferenciales. Las simulaciones dinamicas estocasticas se realizaron en gPROMS
proponiendo subproblemas que luego se utilizan simultdneamente para el calculo de los
perfiles de los indices de primer orden, totales y de interaccidn, lo cual se realiza dentro
del entorno de Fortran 90. Cabe destacar que, a pesar de la complejidad del modelo, no
se detectaron interacciones elevadas entre los parametros y solo a tres parametros se les
atribuye la mayor incertidumbre: el coeficiente en la funcion de limitacion por
temperatura, 6, el coeficiente de transferencia de masa entre capas de la laguna facultativa,
km, y el coeficiente de rendimiento para la concentracion de bacterias heterotroficas, Ynb.
El analisis provee informacién crucial para la formulacion adecuada del problema de

estimacion de parametros de un sistema de lagunas de estabilizacion de aguas residuales.

En el Capitulo 6 se formul6 y resolvié un problema de disefio de sistemas tratamiento
secundario de aguas residuales mediante la construccién de una superestructura
incorporando los modelos rigurosos, previamente presentados en el Capitulo 4, de los
distintos tipos de lagunas de estabilizacion. La funcion objetivo utilizada en este caso fue
el costo total, que se minimizo sujeto a restricciones en los valores maximos permitidos

en la concentracion de materia orgéanica del efluente de la planta. Se han asociado
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variables binarias a los distintos tipos de procesos y a las cotas de las dimensiones de las
lagunas. Por lo tanto, la configuracion y las dimensiones del sistema son resultados del
problema de programacion mixto entera no lineal (MINLP).

Los resultados obtenidos proporcionan informacion atil acerca de las complejas
relaciones entre las variables tecnoldgicas, biologicas, econdmicas y ambientales de los

procesos en la optimizacion del disefio de las redes de tratamiento de aguas residuales.

Posteriormente en el Capitulo 7, a partir de un modelo matemético mecanistico calibrado
con datos de la planta de tratamiento secundario de una empresa juguera fue posible la
implementacién de estrategias de manejo a fin de cumplir con la legislacion vigente en la
provincia de Rio Negro sobre el vertido de efluentes industriales. Se plante6 un problema
de optimizacion dindmica para obtener los perfiles temporales de las variables de control,
resuelto en un marco de parametrizacion de las variables de control. Las estrategias
incluyen la aireacion de la laguna y la dosificacion nutrientes. Esta Gltima consiste en el
agregado de urea y de granulos NP (compuesto por amonio, nitratos y fosfatos). Las
mismas fueron aplicadas de forma individual y simultanea para determinar cual generaba
una mayor remocion de materia organica. Otro aspecto que se analizo fue la influencia de
la duracién del intervalo de control sobre los resultados de la optimizacién dindmica. Se
obtuvieron los perfiles de la potencia de los aireadores, y la velocidad de dosificacion de
urea y granulos NP para cada caso. La aplicacion de las tres estrategias en simultaneo
logra la mayor reduccion de carga organica en el efluente. Mientras que un intervalo de
control de menor longitud impacta principalmente en los perfiles de las variables de
control, ocasionando una reduccién en la energia de la aireacion y la cantidad de
nutrientes utilizados. La aplicacién del enfoque de control 6ptimo permite evaluar las
estrategias de manejo de lagunas de estabilizacion y provee informacion Gtil para apoyar

el proceso de toma de decisiones.
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Finalmente, y como conclusion general a partir de los resultados obtenidos, se puede decir
que las técnicas de ingenieria de sistemas de procesos son herramientas valiosas para el
modelado, analisis de sensibilidad global y optimizacion dinamica de sistemas de
biorreactores, siendo estas técnicas de fundamental importancia en el desarrollo de

diversos procesos biotecnoldgicos utilizados en la actualidad.

8.2 Trabajos Futuros

La metodologia presentada en esta tesis y los resultados obtenidos permiten avanzar hacia
problemas de mayor complejidad en aspectos que incluyen tanto el modelado como
consideraciones acerca de los problemas numéricos relacionados con sistemas de
reaccién biologicos. La extension del modelo MINLP para el disefio de sistemas de
lagunas de estabilizacion es parte del trabajo actual, incorporando la posibilidad de operar
en paralelo y teniendo en cuenta todas las posibles interconexiones y reciclos entre las

unidades.

También se propone realizar estudios relacionados con el manejo de variables de control
en sistemas de lagunas de tratamiento como una extension natural del anélisis realizado
para una sola laguna en el Capitulo 7. Se trata de un problema inherentemente mas

complejo debido al tamafio del modelo.

Otras proyecciones incluyen la incorporacion de los modelos hidraulicos y el desarrollo
de modelos en tres dimensiones para lograr una mejor representacion de los sistemas
acuaticos. Esto permitira considerar el impacto de las variables fisicas, como por ejemplo,
el efecto del viento, asi como tener en cuenta la falta de homogeneidad dentro del cuerpo

de agua e incluir estrategias para asegurar el mezclado uniforme.
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GLOSARIO

1G: Primera Generacion de Combustibles

2G: Segunda Generacion de Combustibles

AMPL: Un lenguaje para programacion matematica (A Mathematical Programming
Language)

ANOVA: Analisis de la VVarianza (ANalysis Of VAriance)

ASG: Analisis de Sensibilidad Global (GSA: Global Sensitivity Analysis)

ASM: Modelo de barros activados (Activated Sludge Model)

BDF: Formulas de diferenciacion hacia atras (Backward Differentiation Formulas)
BMS1: Modelo de Referencia n® 1 (Benchmark Simulation Model 1)

CONOPT: Cddigo para resolver problemas de optimizacion dindmica no lineal ralos de
gran tamafio basado en el método de gradiente reducido generalizado (A Generalized

Reduced Gradient Code for Large Sparse Dynamic Nonlinear Optimization Problems)
CPLEX: Método de simplex implementado en el lenguaje de programacion C.

CVP: Parametrizacion del Vector de las variables Control (Control Vector

Parametrization)

CVP_MS: Método de multiples disparos (Control Vector Parametrization-Multi-
Shooting)

CVP_SS: Método de tnico disparo (Control Vector Parametrization-Single Shooting)
DAE: Ecuaciones Diferenciales-Algebraicas (Differential Algebraic Equations)

DAEPACK: Paquete para resolver ecuaciones diferenciales y algebraicas (Differential-
Algebraic Equation PACKage)

DASOLYV: Algoritmo de resolucion de ecuaciones diferenciales y algebraicas
(Differential Algebraic-equation SOLVer)

DASSL.: Algoritmo de resolucién de sistemas de ecuaciones diferenciales y algebraicas

(Differential/Algebraic System SoLver)
DBO: Demanda Bioguimica de Oxigeno (BOD: Biochemical Oxygen Demand)
DGSM: Medidas de Sensibilidad Global basadas en Derivadas (Derivative based Global

Sensitivity Measures)

DICOPT: Optimizador de sistemas discretos y continuos (Dlscrete and Continuous
OPTimizer)
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Fourier Amplitude Sensitivity Testing)
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MATLAB: Laboratorio de Matrices (Matrix Laboratory)

MC: Monte Carlo

MINLP: Programacion Mixto Entera No Lineal (Mixed-integer NonLineal

Programming)
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ODE: Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (Ordinary Differential Equation)
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SA: Analisis de Sensibilidad (Sensitivity Analysis)
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SRC: coeficiente de regresion estandarizado (Standardized Regression Coefficient)
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USEPA: Agencia de proteccion ambiental de Estados Unidos (United States

Environmental Protection Agency)

Variables y Simbolos

V Varianza incondicional

E Valor Esperado

Si Indice de sensibilidad global de primer orden

SiTOT indice de sensibilidad global total

Si,int Indice de sensibilidad global de interaccion

Calg Algas (Algae)

Camb Bacterias acetotréficas metanogénicas (Acetotrophic methanogenic bacteria)

Casrb Bacterias acetotroficas reductoras de sulfato (Acetotrophic sulphate reducing

bacteria)

Cab Bacterias autotroficas (Autotrophic nitrifying bacteria)
Cecoli, Escherichia coli.

Cm Bacterias fermentadoras (Fermenting bacteria)

Cnp Bacterias heterotrdficas (Heterotrophic bacteria)
Cbqo Demanda Quimica de Oxigeno

Csa Productos de la fermentacion (Fermentation Products)

Csr Sustrato organico soluble de facil y rapida biodegradacion (Fermentable, readily
biodegradable soluble COD)

Csi Materia organica soluble inerte (Inert Soluble COD)
Cxi Materia organica particulada inerte (Inert particulate COD)

Cxs Sustrato particulado lentamente biodegradable (Slowly biodegradable particulate
COD)

Cnz Nitrégeno gaseoso

Cnra Nitrogeno Amoniacal (Ammonium and ammonia nitrogen)
Cnos Nitrato (Nitrate and nitrite nitrogen)

Co2 Oxigeno disuelto (Dissolved oxygen)

Cso4 Azufre en forma de Sulfato (Sulphate sulphur)
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ANEXO 1 - INDICES DE SENSIBILIDAD GLOBAL PARA EL MODELO DINAMICO DE UN

SISTEMA DE LAGUNAS DE ESTABILIZACION

Tabla A.1.1. Valores maximos (S™>), minimos (S™") y promediados en el tiempo (S) de los indices de sensibilidad global de primer orden para el
modelo de lagunas de estabilizacion. LA1: 1™ Laguna Aerdbica, LA2: 2% Laguna Aer6bica, CSLF: Capa Superior Laguna Facultativa, CILF: Capa
Inferior Laguna Facultativa.

iINDICES DE SENSIBILIDAD DE PRIMER ORDEN
£ 3 o 2 2
] 4 Z Z o 2 _E ] o £ = o 3 o = 3
£ X @ z z < £ @ < x = ks © = = (@] < = o]
S X < = X 4 o o o o < o) £ X o > Y4 X £ X
smax | 0,97 0.01 0.01 0.01
— R
< gmin | 0.89
S 0.95
smax | 0.99 0.01
o R
< gmin | 0.97
8 S 0.97
[a)
o " smax | 0,99 0.01
5 smin | 0.97
S 0.97
Smax 0.99 0.02
5 min
3 S 0.96
S 0.97
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£ % e | 2| = . o | - | 2 _ | B
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o K
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE PRIMER ORDEN
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE PRIMER ORDEN
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE PRIMER ORDEN
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5 [ S | 0.94
S 0.97 0.01
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE PRIMER ORDEN

) E 3 e 2 = c . - £ N g
£ X ‘% z z 2 2 a S X 2 S © = <= o < = (e}
S X =< =< X 4 Ke) o) o o < Ke) = X Ke) > Y4 X < 4
smax | 0,80 0.07 | 0.03 0.05 0.01 0.17 | 0.01 | 0.0
— R
< smin | 0,67
S 0.75 0.04 | 0.01 0.04 0.06
smax | 0,96 0.02 0.06 0.09
(o] .
< smin | 0.86 0.05
2 S 0.88 0.01 0.05 0.05
© | [s™ | 098 0.05
5 smin | 0.95 0.03
S 0.96 0.04
smax | 0.98 0.05
w .
5 [.s™ | 0.97 0.03
S 0.97 0.03
smax | 0.99 0.02
i R
< smin | 0.96
S 0.97
smax | 0.99 0.01
o R
< smin | 0.96
2 S 0.97
o max
" S 0.99 0.01
5 smin | 0.97
S 0.97
smax | 0,99 | 0.01 0.02
[N
w .
5 smin | 0.96
S 0.97
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE PRIMER ORDEN

£ % e | = = . o | - | 2 _ | B
< | S| 2| 2| | | 8| & &S5 2| E| 2l S| 2| &) 2|2
smax | 0,99 0.02
2 | s | 096
S 0.97
smax | 0,99 0.01
LA2 | smn | 0.96
2 S 0.97
© sm | 0.99 0.01
CSLF | smn | 0.97
S 0.97
smax | 0,99 0.03
CILF | smn | 0.96
S 0.97 0.01
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Tabla A.1.2. Valores maximos (S™), minimos (S™") y promediados en el tiempo (S) de los indices de sensibilidad global de interaccién del
modelo de lagunas de estabilizacion. LAL: 1" Laguna Aerobica, LA2: 2% Laguna Aerdbica, CSLF: Capa Superior Laguna Facultativa, CILF: Capa
Inferior Laguna Facultativa.

iNDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION
2| 8 . 2 g
c 2 - 2 z 5 e g £ E 2 5 o =/ 2 8 g = 3}
S X = < 4 4 o <) o o - a £ X o > 4 =3 £ N4
S | 0,072 0.041 0.027 0.022 0.082 | 0.016 0.013
-l .
5 Smln
S 0.015 0.034 0.019
S | 0.024 0.048 0.016
(o] .
5 Smln
8 S 0.037
[a)
O L L.S™ | 0.031 0.042 0.017
5 Srjin
S | 0.013 0.032
S™> | 0.019 | 0.015 | 0.026
[N
w ,
G Smln
S 0.012 | 0.015
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

| £ e | 2| e 2 2
Smx | 0.267 0.041 | 0.037 | 0.033 0.022 | 0.013 | 0.014 0.052 | 0.015 | 0.040 0.023
g S™n | 0.045 0.010
S | o0.184 0.022 | 0.021 | 0.012 0.034 0.031 0.013
Smax | 0.224 0.044 | 0.031 | 0.016 0.014 0.015 0.035 | 0.012 | 0.040 0.014
% smn | 0.031 0.014
< S | 0127 0.033 | 0.012 0.018 | 0.011 | 0.027
© L LS™ | 0.220 0.052 | 0.027 | 0.011 | 0.016 0.013 0.019 0.016 | 0.019 | 0.063 0.014
2 s 0.015
S | 0145 0.033 | 0.011 0.010 0.010 0.015 | 0.051 0.012
L [LSm™ ] 0013
S Smin
S
Sma | 0.245 0.033 | 0.028 | 0.031 0.018 | 0.013 | 0.013 0.048 0.036 0.022
% Smin | 0,035
S | o0.162 0.017 | 0.017 0.035 0.026 0.011
Sm | 0,209 0.040 | 0.027 | 0.015 0.013 0.015 0.033 | 0.011 | 0.036 0.013
% Smn 1 0.029
n S | 0112 0.027 | 0.011 0.010 0.017 0.022
© L |.S™ | 0.148 0.038 | 0.019 0.014 0.011 | 0.031
2 S'j'" 0.014
S | 0.074 0.022 0.010 | 0.023
L [5™ | 0037 | 0.023 0.016 0.010
s Smin
S | 0.023]| 0.011
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

Km

Inxs

Insf

KNH4hb

KNH4ab

bab
b
basrb
bamb
inxalg
bhb

Inbm

Ka

balg

Yo

Koznb

Hab

Inxi

Kozab

Csi

LAl

Smax

Smin

LA2

Smax

Smin

CSLF

Smax

0.012

0.012

0.012

0.012

0.012

0.012 | 0.012 | 0.012 | 0.012 | 0.012 | 0.012

0.012

0.012

0.012

0.012

0.012

0.012

0.012

0.012

Smin

CILF

Smax

Smin

Cne2

LAl

Smax

Smin

LA2

Smax

Smin

CSLF

Smax

0.081

0.022

0.044

0.095

Smin

0.027

0.021

0.010

0.038

0.034

CILF

Smax

0.031

0.048

0.097

Smin

0.027

0.027

0.038

0.037
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

£ A 2 2
smax | 0.213 0.042 0.010 | 0.242 0.013 0.019
g S™n | 0.039 0.022
S | 0122 0.114
Smax | 0,495 0.095 0.031 0.167 0.030 0.029
% gmin
3 S | 0.074 0.013 0.041 0.011 0.014
o L [LS™ | 0.231 0.085 0.053 0.011 0.081 0.025
S | 0.032 0.012 0.021 0.013
L [LS™ | 0.027 0.014
S Smin
S 0.010
Sma | 0,179 0.035 | 0.011 0.031 0.022 0.018 | 0.072
%‘ gmin
S | 0.028 0.011
Smax | 0,025 0.010 0.016
% gmin
8 S | 0012
Ol | S™ | 0020 0.017
S
Sm | 0.487 | 0.036 0.063 0.036 0.218 0.016
g gmin 0.016
S | 0.022 | 0.020
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

Km

Inxs

Insf

KNH4hb

KNH4ab

bab

b

basrb

bamb

|nxalg

bho

Inbm

balg

Koznb

Hab

Inxi

Kozab

Coz

LAl

Smax

0.149

0.043

0.036

0.013

0.034

0.011

0.025

Smin

0.045

0.016

0.015

LA2

Smax

0.060

0.011

0.029

0.011

Smin

0.022

0.011

CSLF

Smax

0.020

0.018

0.015

Smin

CILF

Smax

0.016

0.049

0.011

0.017

Smin

0.020

0.012

0.026

Csoa

LAl

Smax

Smin

LA2

Smax

Smin

CSLF

Smax

Smin

CILF

Smax

Smin
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION
2 g 2 2
€ 2 5 ; ; g a g £ g 2 5 © = 2 g o = 8
S X = = X X o o o o = o) =< X o > X X =< X
Smax | 0,132 0.066 0.052 0.013 0.030
g gmin
S | 0.0a2 0.030
Sma | 0,054 0.012 0.071
% gmin
= S |o0.031 0.022
© L |.S™ | 0.052 0.013 0.062
S | 0.028 0.020
L [S™ | 0.057 | 0.031 0.021 0.024
S Smin
S | 0.034 | 0.019
Sma | 0,089 0.019
% smn | 0.024 0.015
S | 0.041 0.017
Smax | 0,089 0.019
% smn | 0.024 0.015
£ S | 0.041 0.017
Ol L [s™ | 0089 0.019
2| s | 0024 0.014
S | 0.041 0.017
Smax | 0,089 0.019
g s™n | 0.022 0.015
S | 0.040 0.017

196




INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

P - 2 o 5 = E 2 g = 2 3] 3 = S
s | £ | 2| 2| £ | £ 8| & S| S| 2| & 2L S| S| L] 5| E|L
Smax
P min
< | S
S
Smax
> min
< | S
£ S
@
O Smax
w ,
8 Sl'jln
N
Smax
e N
min
S S
N
Ssmax | 0,392 0.206 | 0.012 0.023 | 0.020 0.035 0.013 0.038 | 0.066
— R
< | S™" | 0.066 0.031 0.014
S | 0.279 0.164 0.016 0.024 0.016 | 0.034
smax | 0,115 0.030 0.011 | 0.016 | 0.011 0.013
(o] .
5 Smln
g S | 0.093 0.020
8]
L |.S™ | 0.091 0.026 0.017
5 Srjin
S | 0.056 0.015
Sm™x | 0,096 0.013
[N
5 [.S™ | 0.027
S | 0.051 0.011
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

Km

Inxs

Insf

KNH4hb

KNH4ab

bab

b

basrb

bamb

|nxalg

bho

Inbm

Ka

balg

Yo

Koznb

Hab

Inxi

Kozab

CEcoIi

LAl

Smax

Smin

LA2

Smax

Smin

CSLF

Smax

Smin

CILF

Smax

0.018

Smin

0.014

C

LAl

Smax

0.012

Smin

0.010

LA2

Smax

0.012

Smin

0.010

CSLF

Smax

0.012

Smin

0.010

CILF

Smax

0.020

Smin

0.015
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

Km

Inxs

Insf

KNH4hb

KNH4ab

bab

b

basrb

bamb

|nxalg

Inbm

balg

Koznb

Hab

Inxi

Kozab

Cho

LAl

Smax

0.303

0.017

0.017

0.041

0.014

0.030

0.235

0.020

o
o
]

0.013

Smin

0.022

0.064

0.050

LA2

Smax

Smin

CSLF

Smax

Smin

CILF

Smax

Smin

Cxi

LAl

Smax

0.050

0.050

Smin

0.020

0.037

LA2

Smax

0.042

0.049

0.014

Smin

0.016

0.036

CSLF

Smax

0.033

0.042

0.017

Smin

0.014

0.032

CILF

Smax

0.019

0.014

0.026

Smin

0.012

0.014
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INDICES DE SENSIBILIDAD DE INTERACCION

4] w5 o o 5 £ ] a £ k=] 2 N o - N
s | £ | 2| 2| S| £ 8| & S| s| 2| & 2| s s <] 5| 2L
S™x | 0,050 0.050
P min
< | S
S | 0.020 0.037
Sm | 0,042 0.049 0.014
o .
S Smln
2 S | 0.016 0.036
§)
L |.S™ | 0.033 0.042 0.017
5srjin
S | 0014 0.032
Smax | 0,022 | 0.024 | 0.031
[N
w ,
G Smln
S | 0.012 | 0.019 | 0.020
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ANEXO 2 - COMPARACION MODELOS DE LAGUNAS DE ESTABILIZACION

En este anexo se presenta una comparacion del modelo de lagunas de estabilizacion empleado en el Capitulo 7 (Iturmendi, Estrada, Ochoa, Hoch,
& Diaz, 2012), denominado Modelo I, y el del tipo ASM (Sah, Rousseau, Hooijmans, & Lens, 2011) presentando en el Capitulo 4, denominado
Modelo 1.

Tabla A.2.1. Comparacién Modelos | y Il — Procesos relacionados con el crecimiento de Fitoplancton

Procesos
Fitoplancton I Crecimiento Metabolismo Basal Sedimentacion Pastoreo
BC : Cianobacteria Umaxc fTc flcfN¢ fpHer BC ie;}?:.igiiic?;lzgl).l\];léerte -(vs¢/D)-BC -pra'BC
BD: Diatomea Umaxp*fTp flpfNp-fpHp: BD -bmp-Opmp(T-29-BD -(vsp/D)-BD -pra-BD
BG: Cloroéfita UmaxG fTe flefN¢-fpHe- BG -bmg Bpmc(T-29-BG -(vss/D)-BG -pra'BG
Fitoplancton II Crecimiento Metabolismo Basal Sedimentacion Pastoreo
XaLc: Algas uaLe fT-fL-(fN+fNO)-Xarg bargfT Xarg - -
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Tabla A.2.2. Comparacion Modelos | y 11 — Funciones de limitacion del crecimiento de Fitoplancton.

Funciones de limitacion

Fitoplancton I1 fT fN fl fNO3 fpH
fNC=(PIC'PCmin)/(PCmaX'PCmin)
Hamilton & Schladow (1997) fpHc=

BC : Cianobacteria (T/Tc)-e(-(1/T0) dPIc/dt= UPcmax'(PO4/(PO4+Kpc)) ((Pemax-Plc) / (Pemax-Pemin)) - (L/Le)-e(-0/L0) i Kphe/(Kphc+Ypho)

Growth¢-Pl¢
dNIc/dt= UNcmax (NHs+NO3) /(NH4+NO3+Knc)-(Nemax-
NIC)/(NCmax'NCmin)'GFOWthc'NIC

thc = 10 'pHoptC-pHI. 1

fNp=(PIp-Ppmin)/ (Ppmax-Ppmin)

dPID/dt= UPDmax'(PO4/(PO4+KPD))'((PDmaX-PID)/(PDmaX-PDmin))
-Growthp-Plp;

dNIp/dt= UNpmax(NHs+NO3)/(NHa+NO3+Knp)-(Npmax-
NID)/(NDmax'NDmin)'GFOWthD'NID

BD: Diatomea (T/Tp)-e-(T/TD)) (L/Lp)-e(-(L/LD)) -

prD:
Kphp/(Kphp+Yphp)
thD = 10 'pHoptD-pH! .1

fNG:(PIG'PGmin)/(PGmax'PGmin)

dPIG/dt: UPGmaX.(PO4/(PO4+KpG))'((PGmaX'PIG)/(PGmaX'PGmin))'
Growthg-Plg

dNIg/dt= UNgmax' (NH4+NO3)/(NHs+NO3+Kng): (Nemax-
NIG)/(NGmax'NGmin) -Growthg'Nlg

BG: Clorofita (T/Tg)-eQ-(T/T6) (L/Lg)-e(-L/L6) -

prG:
Kphe/(Kphe+Yphe)
thG = 10 'pHoptG-pH! -1

Fitoplancton II fT fN fl fNOs fpH
fL=Iz/(kI+1z) Snoz/
Xarc: Algas 0-(T-20) Snta/ (Knnsarc+Sna) [z=Io-e(k2) (KnozaLe+ -

z=profundidad Snos)

T: temperatura (tipo Arrhenius), N: amonio (tipo Monod), I: radiacion solar (II-Ley de Lambert Beer), NOs: nitratos,
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Tabla A.2.3. Comparacion Modelos I y Il — Procesos relacionados con los distintos tipos de Bacteria.

Procesos
Bacteria I Crecimiento Metabolismo Basal Sedimentacion Pastoreo
BB: Heterotrofica Umaxp fDBOp fO25-fpHp fTpfNp-BB -bmp'Bpme(T20-BB  -vsg/D-BB -prs'BB
Bacteria Il Crecimiento Metabolismo Basal Sedimentacion Pastoreo

Xu: Heterotréfica Condiciones aerobicas y anoxicas ) i
. wy -fT-fOM-fO5-fN-Xy+ nH-uH -fT-fOM-fO2-fNO-fN-Xp -by-FT- X

Xa: Autotrofica Ua-fT-fN-fO2-Xa -ba-fT-Xa - -
Xrp: Fermentadora upp-fT-fN-fOM-fO2-fNO-Xrp -bpp-fT-Xrp - -
Xasrp: Acetotrofica Sulfato Reductora |J.A5RB'fT'fN'fOM'fOz'fNO'fSO4'XA5RB -basrp fT-XasrB = =
Xamp: Acetotréfica Metanogénica pamp-fT-fN-fOM-fO2-fNO-Xams -bamp-fT-Xams = =
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Tabla A.2.4. Comparacion Modelos | y 11 — Funciones de limitacion del crecimiento de los distintos tipos de Bacteria.

Funciones de limitacion

Bacteria | fT fN fMO fO2 fNO3 fpH £S04
. prB=
] Mln[(NH4+N03)/
BB: Heterotréfica (eTl/(TT/?F%) (NH4+NO3+Kng), DBO/(Kdbos+DB0)  OD/(Ko25+0D) NOs/(KDns+NO3) * 55::i (Kpho+-Ypns)
P04/ (PO4++Kps)] 10'(pHoptB-pH))-1!
Bacteria Il fT fN fMO fO2 fNO3 fpH £S04
[Sa/(Ksan+Sa)-Sa/(Sa+ So/(Kon+So)**
Xu: Heterotrofica 0:(T-200  Snna/ (Knuan+Snusa) Se) ]+ [Sr/ (Ksru+Sr)-Se/ % Sno3/ (Knosu+Swoz) * = -
Kon/ (Kou+So)
(Sk+Sa)]
Xa: Autotrofica 0-(1-20)  Snna/(KnnaatSnna) - So/(Koa+So) ' - -
K
Xrp: Fermentadora 0-(T20)  Snna/(Knuarp+Snus) Sr/ (Ksrrs+Sr) Kors/ (Kors+So0) No3rB/ - .
(Kno3zre+Sno3)
Xasre: Acetotroéfica Knozasre/ 3504/
Sulfato Reductora 0:(T-200  Snna/(Knuaasre+Snua) — Sa/(Ksaasrs+Sa) Koasrs/ (Koasre+So) (Kxosaska+Snos) = gKSO)4ASRB+
504
Xamp: Acetotrofi K
l\/?eMthocgézizg 1ca 0-(T-20)  Snpa/(Knuaam+Snua)  Sa/(Ksaame+Sa) Koams/ (Koams+So) (IEEZ‘:ZZ +Sxos) - -

T: temperatura (tipo Arrhenius), N: amonio (I- Ley del minimo de Liebig, II -tipo Monod), MO: materia organica, Oz: oxigeno disuelto, NOs:

nitratos, SO4: sulfato.

*) Capa inferior de la laguna facultativa/condiciones andxicas

**) Condiciones aerdbicas
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Tabla A.2.5. Comparacion Modelos I y Il — Procesos relacionados con los distintos tipos de Materia Organica.

Procesos
Muerte Oxidacion
Materia Organica I Captacion Bacteria T e Muerte Bacteria Materia Sedimentacién Sedimento Hidrdlisis
Organica
DBO: Demanda (RCmetab+ —kdb-edbo(T-ZO) ‘0D -VSDBo'(l-fDDBo)
-RBgorwth'YOCB Rpmetab+ RBmetan-YOCB Kanae'foBos -

Bioquimica de Oxigeno

RGmetab) ‘Yoca

/(Kano+0D)-DBO /D-DBO

. P Oxidacién
ggtoegﬁa(ﬁrfﬂii ISII 4 Captacién Bacteria Fit(b)/g;;tceton Muerte Bacteria ;-1;;(:1?; Sedimentacién Sedimento Hidrélisis
(1-f;2)-Decayn
Xs: Sustrato particulado (1-6,0)- +(1-f,2)-Decaya
lentamente - DecpayALc, +(1-fy2)-Decayrs - - - -Hidrolisis
biodegradable +(1-f;2)-Decayasrs
+(1-f,2)-Decayams
fp2-Decayns
. _ +f,2-Decayas
X Materla organica ) £,1-Decayac +f22'Deca§FB ) ) ) )
particulada inerte +£,,-Decayasts
+fp2-Decayawms
-1/YH'GI‘0WthH/SA
Sa: Productos de la +(1-Yrs)/ Yrs-Growthrg/sa
fermentaciéon -1/YASRB'G1"OWthASRB/SA i ) ) i i i
-1/YAMB'GI‘OWthAMB/sA
Si: Materia organica -fi:
soluble inerte i ) i i ) ) Hidrélisis
soluble de Fai y rapida L/ YrGrowthus - - - : . a6
-1/YFB'G1"OWthFB/SF Hidrolisis

biodegradacién
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Tabla A.2.6. Comparacién Modelos | y Il — Procesos relacionados con el Oxigeno Disuelto.

Procesos
Gyt Fotosintesis y Matabolismo Resplrgaén Nitrificacién 0x1dac16f1 Materla Mineralizacién Ajreacién
Algal Bacteriana Organica
ob. Er(éf?',(_)(f;_) ;]l\?ﬁc) )Rsr‘r’zvvf,};ﬁ [KmnBun(Temp-20)-(BC+BD+BG+BB)  Mecanica:
; Db )" 88 P - Kni-0ni(Temp20) -0D - KabBabo(TemP 20 -0D  / (Kmpe+ (BC+BD+BG+BB))-NO]-Yon kot-Pmot/V
Oxigeno +(1.3-0.3-PNHyc)'Rgrowthes -Rmetabg-Yocs ¢ P
Rmetabc)]C_Yoc A P /(Kmpet+(BC+BD+BG+BB))-PO]-Yop Ka.-(Cs-DO)/h
rd Vs = - - ' = =7 . Re'
Oxigeno Fotosintesis y Matabolismo Resplra}cmn Nitrificacién 0x1dac10f1 Materla Mineralizacién Aireacién
II Algal Bacteriana Organica iy
Superficial
So: GI‘OWthALG/NH4+ g;'-ol\/\//tYl’l:) .
Oxigeno (1+4,57-inxaLc)- f - - - Ka-(Cs-So)/d

+(1-4.75/Y)"

Disuelto Growthaig/no Growth
A
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Tabla A.2.7. Comparacion Modelos | y Il — Procesos relacionados con los distintos tipos de Nutrientes.

Procesos
Nutriente Crecimiento Metabolismo
: Captacién Bacteria y Muerte Fitonlancton Muerte Mineralizacion Sedimentacion Sedimento Nitrificacion Desnitrificacion
Fitoplancton P Bacteria
NO: e fON-(NIcRmetabe o\« Ko Bpua(T20) - o
Nitrégeno (E(I;glfl‘\/lvg)m NO-NCa)/ +NIp-Rmetabp+ ;Onljelt\la%B (BC+BD+BG+BB)/(Kmpc f\];SN(;/(})-NO SnorA/VL - -
Organico B NIg-Rmetabg) ® +BC+BD+BG+BB)-NO '°
-(1-PNHap)-
(Rgrowthg-NO3-NCg)/ KanOan(™-
NOs: (Kng+NOs3) - (1-PNH4i) _ . . . ) Kni*0ni(T20- OD/ 20 (1-0D/
Nitrato  -UNjmax (Kait+OD)-NHs  (Kaen+OD))
(NH4+NO3)/(NH4+NO3+Kni)- *NOs
((Nimax-NIj) /(Njmax-N;jmin})).B;
-PNH4g (Rgrowthg-NH4-NCp) (1-fON)-
- . . -20) . (1-
NH.: /(KHB+NH4)'Z(PNH4i)'UNimaX (NIc-Rmetabc+ (1-fON)-  KmnOmn(T-20) Sn'(1-0D/ KB 120 OD/
. NCg- (BC+BD+BG+BB)/ (Kumpe - (Kpos+0D)
Amonio (NH4+NO3)/(NH4+NO3+Kni)- NIp‘Rmetabp+ Rmetabs +BC+BD+BG-+BB)-NO ) /D (Knit+0D)-NH4
((Nimax-NT;) /(Nymax-N;min})-B; Nlg-Rmetabg) ’
PO: ] o, fOP-(PIc-Rmetabe o o ~KinpBunp(T20) o
Fésforo (E(Rglf;vg})m PO-PCs)/ Plp-Rmetabp+ ;Onl:e‘;% (BC+BD+BG+BB) /(Kmpc DV_;PS (1-fDro)/ -
Organico © PP Pl¢-Rmetaby) ® +BC+BD+BG+BB)-PO
-(Rgrowths-P0O4PCg)/ (1-foP)-
- . .0, (T-20). °(1-
PO.: (Kps+P04)-Y UPjmax (Plc-Rmetabc+ (1-fOP)- Ly B Sro"(1-0D/
PCg- (BC+BD+BG+BB)/ (Kumpe - (Kpos+0D) - -
Fosfato  PO4/(PO4+Kpi)-((Pimax- PIp:‘Rmetabp+ Rmetabs +BC+BD+BG-+BB)-PO )/D
PI;)/(Pimax-piminY).B; Plg-Rmetabg) ’

i=C (Cianobacteria), D (Diatomea), G (Clordfita)
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Tabla A.2.7(cont). Comparacion Modelos | y 11 — Procesos relacionados con los distintos tipos de Nutrientes.

Procesos
Nutriente Crecimiento Metabolismo
i6 Hidrdlisis
I .Captac1on Captacidén Bacteria Muerte Fitoplancton Muerte Bacteria
Fitoplancton
[(fp2-1)-inxs+inm
-(fpz'iNXI)] -DecayH
-ingm-Growthy/sa +[(fp2-1)'iNxs+iNBM
-(iNsm-iNsp/YH) . GI‘OWthH/SF - (fpz'iNXI)] . DecayA
Snha: j . Growth -(inm+1/Ya) -Growtha [(fp1-1)- inxs + inxarc -(fp1-inxi)]* +[(fp2-1)-inxs+inem  [inxs-fsrinsi-(1-fsi) insr]
Amonio NXALG ALG/NH4 -(iNBl\/[-iNSF/YFB)'GI‘OWthFB DeCHYALG -(fpz'iNXI)] -DecayFB Hidrolisis
-ingm-Growthasrs +[(fp2-1) -inxs+inem
-ingm-Growthams -(fpo2-inx1) ]-Decayasrs

+[(fp2-1) -inxs+inem
-(fp2-inxi)]-Decayams

“(1-Yr)/(2.86-Ys)-Growthn
+ 1/YA'GI’OWthA

Snoz: Nitrato -inxarg* GI‘OWthALG/N03

. ) -(1'YASRB)/(2 ‘YASRB) : - . )
Sso4: Sulfato Growthasrs

208



TESIS DOCTORAL

ANALISIS DE SENSIBILIDAD GLOBAL,
MODELADO Y OPTIMIZACION DE
SISTEMAS DE REACCION BIOLOGICOS

Maria Paz Ochoa
Directora: Dra. Patricia M. Hoch
Marzo 2017

Distribucion del Agua en el Mundo

Rios Plantas y animales
2 0.80%

1.60% N\ p =
~ Humedales

- 8.50%

Hielos permanentes 0.80%

Agua
Agua superficial
subterranea yen

30.10% atmosfera
0.40%

Atmésfera
9.50%

Lagos de
agua
dulce

67.40%

Humedad
del suelo
12.20%

Glaciares
68.70%

Crecimiento Demografico  Desarrollo Industrial ~ Expansion Agricultura

Motivacion

* Evitar la contaminacién ambiental
¢ Proteccidn de la salud publica
 Evitar enriquecimiento organico de los cuerpos de agua

* Falta de accesibilidad a agua potable y servicios cloacales

Objetivo General

* Realizar contribuciones al estudio de sistemas de
reaccion biolégicos a través del empleo de
estrategias avanzadas de optimizacion y andlisis de
sensibilidad global

ANALISIS DE
MODELADO SENSIBILIDAD
GLOBAL

DISENO

CONTROL
OPTIMO

OPTIMO

TRATAMIENTO DE
AGUAS RESIDUALES

Tratamiento de Aguas Residuales

BODS,
bacterias,

L sélidos en
d‘Solldosbl ) suspension,
Tratamiento | Sedimentables | Tratamiento componentes  Tratamiento
Preliminar Secundario téxicos o de Barro
Bioldgico nutrientes
Tratamiento Calr £a p q fe
sélidos de e Orgénica Tratamiento Disposicion
mayor ™ 2 Terciario de barro
tamafio. generado
Arena
Aceites y

Grasas.




Sistema Lagunas de Estabilizacion

Ventajas Desventajas

Elevada estabilizacion de la materia
organica y eliminacion de

microorganismos patégenos.

Requerimiento de una gran superficie de
terreno

cantidad de materia biodegradable.

Grandes pérdidas de agua por evaporacion
en verano.

mantenimiento

Presencia de materia en suspension en el
efluente.

Bajo o nulo consumo energético.

{Aplicable a efluentes industriales con alta

Bajos costos de instalacion y }

Sistema Lagunas de Estabilizacion

Lagunas
Facultativas
Lagunas
Anaerdbicas Lagunas de
Maduracién
Lagunas de Lagunas de Lagunas de Alta
Estabilizacion Oxidacién e
Algas
Lagunas
Aerdbicas/ Lagos de
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Sistema Lagunas de Estabilizacion

Oxidacién de la materia organica por bacterias
() M aercbicas

Bem®  9CH,ON+3350, —> 0.12NH,' +0.12 OH +1.6 CO, +
0.88 C;H,NO, +3.62 H,0

N Produccidn fotosintética de oxigeno ‘
) 106 CO, + 16 NH," + HPO,? + 100 H,0———> Cy6H,650510N;cP +103

0,42 H*

Digestion anaerdbica de la materia organica
(CHONS)

CHONS +H,0 ———> CH, +CO, + CsH,NO, + NH, + H,S + Q

Caracteristicas Lagunas de
Estabilizacion

LAGUNAS AEROBICAS
* 02: Aireacién mecdnica/Natural
* Biomasa: aerobia

LAGUNAS ANAEROBICAS
* Elevada profundidad
e Tratamiento primario

LAGUNAS FACULTATIVAS
* Distincion zonas

MODELADO
BIOLOGICO

Modelo Lagunas de Estabilizacion

Balances de masa dindmicos de microorganismos, materia
organica y nutrientes

!

Laguna Facultativa:
Discretizacion Espacial - Capas horizontales

Sistema de Ecuaciones Diferencial Algebraico (DAE)
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! ! |
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I
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CONFIGURACION B

Precipitaciones |

LAGUNA FACULTATIVA
CAPA
SUPERIOR
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INFERIOR

ENTRADA— LAGUNA

ANAEROBICA

Sistema Lagunas de Estabilizacion

Demanda Quimica de Oxigeno (DQO)

8oqo/M*
8

DQO = XI + SI + Xs + SA + SF

ATMOSFERA
Cond de o
Temperatura Radiacién solar
entre capas borde
Agua RE-AIREACION
RESPIRACION
BACTERIA
ar AUTOTROFICA  ~ RESPIRACION
g8 NITRIFICACION >z
iE | Bl 8¢
1% | & ]
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SF EE ALGA
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Sistema Lagunas de Estabilizacion
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Sistema Lagunas de Estabilizacion

Modelo DAE

Variables de estado diferenciales #72
Variables de estado algebraicas #207
Parametros cinéticos #59

Pr 1
! LAGUNA FACULTATIVA
LAGUNA LAGUNA CAPA
ENTRADA AEROBICA AEROBICA SUPERIOR |~ SALIDA

CAPA INFERIOR

Balances de Masa Dindmicos

d—V = Qi" - QP + QP — Q™ i=laguna j=capa

. Cyii dhy;
Foir— L (Cyii— Cyiiaq) ——H 7Y
+ Fxij Ahy; Vi ( X,ij X,U+1) hy dt

dCy; Q"-c
dt

o) U1 -z

Ui _po
e +Ahij

X=DQO, SA, SE S XI, Xs, N, NH,, NO;, 0,, SO, alg, amb, asrb, ab, Ecoli, fb, hb

1 — e~ Kextijhtotarij

T —~20) L= —c "~
i @ YT Kextij - Peotatij

flij = %‘J’~el Kevess = (YD) Eﬁ"@i) +1000

Cinética de Procesos

R h, = T -fL = Cuns.j @
growthag/nia ,Af fLij , Corn, - Caig,ij
‘ ij

Crno3ij
Gy 711 F
NO3,i,j
Csr,i Cskj Eoz i Chiai
Rgrowth, :. f S5 2 il 2 Chb,i,
C
SFI./ SF,i,j
RAgrowth, g g
g TR CSFU'FESA;, Ksrn Csm,@ ozu
NO3,ij NH4,i,j

Chp,i
.+ Crno3,ij @+ CNH41] 4
Csa,ij Csa,ij (on)
RAgrowthyp/sa,i ‘f’[‘- - . o o .
o CSA.i,j+CSF11(:SA11 K0h+C021[
05,i)

Rgrowthaig/nos,ij

CnHa,ij
G D
uzu CNH4L]

Rgrowth,p;

b
W(:::;S*‘ CNH4L] Cavij

Cinética de Procesos

CHajij

Rgrowthpp; @ fT Csrij . . *Gags
7 W. Cozij + Cos,ij ( ?:j* Chhaij v
Coni Cooij (Koasr)
R th, ij — B o
growth ssus,) 1T G+ oty Cazamt Coarf RonsF Coni

P, :‘ fT Csai,j E .
AMB,i,j @ CSA . 3 )
; i i,
Rdeathyg,; ; = ST Cag,ij .C
Rdeathgco fT * Ceolti,f .
Rdeathyp, ; : fT - Chp,ij
Rdeathyp;; ' TGy

Rdeathys, - oGy
Rdeathsgp,i,j :' fT - Casrp,ij
Rdeath 1T Camoy
Txs,ij/ (Chv,ij + Croif) ]
i, Y B o @) 1 BIE) D
ij @ CXS,K,)/(Cnb,x,/+C/b,i,j) ( ij f U) W 02,i,j

Términos de Generaciéon y Consumo

Faig,ij = Rgrowthyig npsij #Rgrowthsgnos; — Rdeathyg ;

Fyp,ij = Rgrowthyp/saij + Rgrowthyp srij + RAgrowthyg saj + RAgrowthyp s j — Rdeathyp;
Fapij = Rgrowth,p; ; — Rdeathp; ;

Frp,ij = Rgrowthpp; j — Rdeathpp; j

Fasrs,ij = Rgrowthasgs,ij — Rdeathyspp,i j

Frcotiij = —Rdeathgeouj
Fysiy = (1 (o)) Rdeathay, + @ » Rdeathyg,j + (1 » Rdeathyg,; ; +
- Rdeathyg;; + @ Rdeathysgg,; —@ Rdeathyyp,; — Rhydro;;
By ‘ €1 Rdeathyy; .RdeathHB, (F) Rdeathyp,i; +
death,.-g” Rdeathyspg,; ; RdeathAME‘l‘,

Fsapj = 7RgrnwthHB/5A,iv,‘ + RAgrowthyp/sa ;) + Rgrthh,—BU

1
fRymwth/.m,z,i ’RngthAMB,Li

Términos de Generaciéon y Consumo

R @ Rhydro;
1
Fepij = @(Rgrowthm; /spij + RAGrowthyg s, 1) Rgrowtheg ; + (1@« Rhydro; ;
Foaij = Rgrowthaig/wia,; + (1+ 4.57. - Rgrowthaig/nos,ij
475
+(1- 1@)- (RgruwthHB/SAviv’. + Rgrowthyp/sp;j) +| 1 , - Rgrowthypj + Raer, ;
Fuosij = Rgrowthaunosi — ((1@)/2.86@ (RAgrawthHB/M” + RAGrowthyssp.j)
D

Rgrowthyg,;
1 @

' Rgrowthsgp,i j

Faziy = (1 /2,86 ‘ (RAgrowthyg/sas; + RAGrowthys se.i;)

Fsoa,i,




Funaij = Rgrowthag
. (Rgrowthypysa; + RAgrowthygsa s + Rgrowthases ,; + Rgrowthams, ;)
= @ @@ . (Rgrawth%yiv]_ + RAgrowth%vivl_ = @ @@; - Rgrowthyg
— iNSF' Rgrowthyp,;
AGEYV - Rdeathyy; + D)) Gom) i) - Reeathun,
+[ 1) - Rdeathyp;; + [ 1) - Rdeathgg, ;

HED @D Gl stangs G0 G @D it

R G | ucaconcs

Exploracion simultanea del espacio
completo de variacién de los

{ndice de Sensibilidad a partir de pardmetros:

expansion en serie de Taylor

*Muestreo desde la Funcion de

__dVariable Salida__ f(p+4p) + f(p) Distribucién de Probabilidad de
"~ 0 Parametro incierto Ap cada paradmetro
Simulaciones Monte Carlo
-Requisitos:
Linealidad y Aditividad +Identificacion de Interacciones
+Independiente del Modelo
-Elevado costo computacional
y = f(x) y=variable de estado, x= vector de k pardmetros inciertos Normalizaciéon
VEGI))  EVOIx)) VEGI-)) [EVEIx-))
= = le + 1= -
V() = V(EGIx)) + E(V(yIx)) V(@) = Vl(E(Y!’C—i))l + F(V(}I’lx—i)]) V) V) VO v
_ _ _ _ indice de Sensibilidad de Primer Orden
Varianza sobre todas las realizaciones de x; del valor esperado S = V(E(ylxi)) = Vi
V(E(y|xi)) condicional de y, y bajo todas las variaciones de los parametros, t V() V(y)
excepto X; B
Indice de Sensibilidad de Orden Total
Valor Esperado sobre todas las realizaciones de x; de la varianza
E(V(ylxi)) condicional de y, y bajo todas las variaciones de los pardmetros, gtot _ E(V(ylx_i)) -1 V(E('ylx_i)) _1q V_;
excepto x; i - 14 (y) - V(}’) - V(y)




ASG — Método de Sobol’

Calculo de los indices de Sensibilidad - Simulaciones de Monte Carlo

Matriz de Muestreo Matriz de re-muestreo

N: nimero de escenarios

k: nimero de parametros

ASG — Método de Sobol’

Calculo de los indices de Sensibilidad

1

Wzﬂlf(,, 4, )_, FAO) Valor esperado de la variable de estado

1

VL) ROV

Varianza incondicional de la variable de estado

indice de sensibilidad
de primer orden

AL
—) Si(t) )

¥, -0 70

1

F2 AVt

sfor -1 Y(1i jindice de sensibilidad
de orden total

D)-£30)>1(r), -

st —sTOT _s; indice de sensibilidad

N: ntimero de escenarios A 4
de interaccion

k: nimero de parametros inciertos

ASG — Método de Sobol’

Efectos Totales

Genéricamente:
STi_SI Ezz Zzzsuk‘ + Spask
] i =i k=
Dada f(xq,%3,%3) Parax,:
s23) SBG) s
100 5% 15%
S ST(l)
10%
A .y 6’5%

S(1,3)

20% 3 o ‘ o -
. Spq =51 + 552 + 512 + 523

ASG — Método de Sobol’

Calculo de los indices de Sensibilidad

Conclusiones del Método

s, 1 Pardmetro influyente
13
sint 1 Importantes interacciones
S J, Bajas o nulas interacciones
S; simf J Pardmetro no influyente
Sfet =5, + sin stz 1- Zsi =int

Sistema de Lagunas de Estabilizacion
Andlisis de Sensibilidad Local

S d Variable Salida _ f(p + Ap) + f(p)
" 9 Pardmetro incierto Ap
14
12
QW
2
S 8
36
[~
2
0

Andlisis de Sensibilidad Global

Matriz de muestreo

AN, =
By Ky brr Fnft Kuwan Kiwar B o1 Bacrs Dampt fnsatgr Dot fmbma Kat Batgy Yatr Konr Bant buit Koasr
8 kmz f.m fusyz Kyuaz Kwaz Bava Bpa Barrva Bamvz bivatsz Busz fntmz Kz Batgz Yusa Kosz Wabz bariz Komsz

B Ko b ..;v’fwm.u Frmon b wﬂnu b b ..Mi...,r.n bnon o ar b.r,v YrsnKoan hans i Komay

Matriz de re-muestreo
BN k)=

0y Ky Cueny Uty Kunna K winar any. O'ppt
L] V—z im,: 1-;{: Kymna K'wwaz Bapa h’m ¥ asria Bamaz 'nme: L™ 1-»-7 Kz b.,,, Ym Kona unn "ru a K'oanz

asrss Bambit Cnxatgs Hen Criet Kt Batgs Y'amr Kony Wapsy Unsty K'oam

O'x Kuw mewi'mspn k"m«w k"w.m bnwhm; b.mnm Bamsn neaign bnm nanXuM ¥, g Yanx'f onw Wanw ,um'fmu

|




| 9 km

Matriz de Permutacién C, i=k,,
G, k) = )
'y K st st Koy Kwniar Bom. 81 Basesn Bampy Cnzatgn 8'amn Crms K'ay Blatgn V'ior Kony Was Fnxts Kpam
0% Kz bz sz Kwunz K'wniaz Davz Bynz Busesz Blamvs Cncatgr ¥'nsa Cnomz Koz Batgz Ve K'onz Wasz etz K'oara
' Koy nasstmerne K nians Ko B abwbsone Bacrin Bampwi'scatgn Bnaw Ut ane atgw ¥now ony Wasn Uncink”oasw
Matriz de Permutacién D, i=k,,

DN k) =
[:: Koans et fusrs Knipna Kunar Baps Brov Basrnt Basss fusatgs Buos bapwr Kax Batgs ¥asr Kouy bt fueir Koass

02 Kz bnwsz sz Kyunz Knwaz Bana Broz Busrnz Bamsz insatgs oz bnimz Kaa Bargs Yz Konz Waba insiz Koany

I Ky Gucanbnsrn Ky Kuan BaswOran Basron Damsninsatan Basy nbonvKaw Botgn YaowKoun hasw Euiw Koasy

i=1..k

¥4 = fIAN, k) =

ys = f(B) yei = f(C) Yoi = f(D))

DQO, 5A, SF, Xsy Sl Xl hby fb, aby astb, amby alg, NHyy NO3y Ecoliy Nay 03y 5044
DQU, SAz 5F; Xsy Sty Xl hby fby aby asrly amby algy NHy NOy; Ecoliy Ny Oy 504

DQOy SAy SFyXsy Sly Xiy hbyfby aby asrbyamby algy NHyyNOsy Ecoun NayOzn SOsn

T o T i i (el R )

Varianza de Allan {ndice de Sensibilidad de 1 Orden

1 . i\2
0 i 2oh )

vy) = %2%1 (}’A,- - }’B,-)Z =

indice de Sensibilidad Total

(vl - yé,-)z

S,i— 1'% Laguna Aerdbica

S,i—2% Laguna Aerdbica

tot _
=T Im
X X s x’ N e X

Evaluaciones del Modelo Dindmico: N(2+k) 1z ,ll 1k

X1 X22 *t Xgp v Xk

A:N,B:N, D;: Nk

N=1000, k=20, EM=22 000 N1 XNz x’Ni Xk
S,i— Capa Superior S,,i— Capa Inferior .
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ASG - Sistemas de Lagunas de Estabilizacion
ira Laguna Aérobica

F

ENNNEZEN G E S

SESSEEFT T
g s e & I

01 0123 4567 89
Tiempo (dias)

ASG - Sistemas de Lagunas de Estabilizacién
Capa Inferior Laguna Facultativa

ASG — Conclusiones del Método

Pas
5 bu 1\
erectos o [ Kn © St
PRIMER ORDEN | ., | EFECTOSDE
\ i INTERACCION

DISENO OPTIMO
SISTEMAS DE LAGUNAS
DE ESTABILIZACION

Diserio Optimo — Sistemas de
Lagunas de Estabilizacion

pong,i| 1ra LAGUNA )
iiF Cpongij AEROBICA |Cii=\ G

= SALIDA
@Gy

1ra LAGUNA
ANAEROBICA

n LAGUNA
ANAEROBICA

Disefio Optimo — Sistemas de
Lagunas de Estabilizacion

Balances de masa en las lagunas Balances de masa en los divisores de corriente S

Qpond,i — Qi + Qraini — Qevap,i =0 Qi = Qri t Qmi+1 i<n
:=Qni+ i =
Crona,ij * Qponai — Cijj - Qi Qi = Qri+Qr t=n
A A
‘ Cij=Crij
Balances de masa en los mezcladores M
1) = Cimit1,j i<n
L= qdb " 5
QPond,L QR,l an,L Ci,j - CF,j i=n

Crona,ij * Qronai = Criij * Qri + Cinij - Qi
Formulacién BigM  py; — Yeype,i - M < 0
Qi = Qo i=1

Ecuaciones Légicas

z Yeypei = 1
type

Cmij=Coj =1 k€ type

type= anaer, fac, aer




Disefio Optimo — Sistemas de
Lagunas de Estabilizacion

n
min C, = Z Cit+Cei+Crit+Cny
i
Sujeto a Modelo MINLP

YA

aer "anaer

Y. € {0,1}
DQO < DQOmax

N < Nmax

DICOPT EG AMS

Disefio Optimo — Sistemas de
Lagunas de Estabilizacion

Costos

Tierra Ci=15-P -4

Construccién Coi=a+p-V;

Revestimiento Ci=u+tv-V;

Mantenimiento Cni=05-¢-(M+7-4;)
_@+nt-1
T+t

n
Co= D" G+ Cog+ Cri + Comg
L

Diserio Optimo — Sistemas de
Lagunas de Estabilizacion

Precipitaciones Q,;, |}  Evaporacién Q,,,,

=800 m*/d :

AEROBICA AEROBICA

h=12m h=1m
A=2567 m? A=1000 m?
v Q,,~1888 m3/dY.

ENTRADA
Q,=2000m*/d |
DQO,=353g/m® -

M~ FACULTATIVA -{S)}-#-f- FACULTATIVA +

& ] ) g Q+1812md Y

M+ ANAEROBICA M+ ANAERGBICA M- ANAERGBICA

FACULTATIVA
h=1.75m |— SALIDA
A=5730 m? Q=1740m*/d

DQO,= 124 g/m

%R>65% CT U$D 53 000

OPTIMIZACION DINAMICA
MANE]O DE LAGUNAS DE
ESTABILIZACION

Sistema de Lagunas de
Estabilizacion - JUGOS SA

h=2,5m
Lagunas =15 ooom?
Aireadas N,-10
t=3 dias
laguna  h=3m s e s e )
Facultativa  v=55 000m?3 M T i
' - gt 1 1"
N,=4 e = ¥
t=11 dias _:L L ::
0" i "
o "

Estrategias de Control

» AIREACION MECANICA

» DOSIFICACION DE NUTRIENTES:
» UREA
(NH,),CO +H,0+—CO, + 2NH,

« GRANULOS NP
* NH,-N (14%)
* NO,-N (12%)
* PO,-P (6%)




Optimizaciéon Dindmica

PROBLEMA DAE
min @ (z(t;)) e LE“ ——
£(&, (20, 2,y u(®) = 0 - ]
h(t, (20, y(©),u(®) = 0 ——t
96 @0, y(®),u®) <0 i E::;*.i::::t’

z(t) = xo

PR ST
DAE solver

P
Funcién objetiva

z1p < 2(t) < zyp
yis < ¥() < yup

up < u(t) <uyp

Optimizacién Dindmica

‘ FUNCION OBJETIVO

&7
Q= minf (DBO — DBOgy; point )2 dt
0

| DBO
d(DBO) _ ;hpo 4 n PBOwn — Qoyr - DBO _ DBO d(hiotar)
dt v Moot dt

FDBO = (RAlg) Yoca + Remetab * YocB — RDBOM,i - RBg,,,m ho YocB

DO
R = (kgp - 0%,2°) —————-DBO
DBO,xiq ( db " Ydbo )deo + DO

Optimizacién Dindmica

~ BACTERIA

FB =Ry —Rp,..., —Rs

growt h pred

RBW‘W » = HB 'fTB 'fNB 'fDBDB 'fozE ‘prB BB

Optimizacién Dindmica

NH, + NO3 PO,
NH, + NO3 +K,, PO, + K,

‘ NH, fNB =min

FNHy = —RNH, yprake — BNH4nie T RNHG geae n T RONpin

+RnH, yuq + 0-14 - Ryp

- ‘ NO3 add
DO
Jors = 5o+ Koz, FNO3 = —Rno; e + BNO3 e = RO gesmic +0-12 R 1y
_ _ _ _ _ | PO,
FDO = Rpo, .y + RD0,0q, jroc — RDOwe = RDOwse — RD0resppa — RDOminer + RDOo
Pt FPOy = —Rpo, ypeare + RPO4gearn T RoPyyy T0-06- Ryp oy
RDom,,r = kot - v
Optimizacién Dindmica
Valor de la Funcién Objetivo E ia A - Ai .2
strategia A - Aireacion
T
SIN CONTROL s/c I3.58E+
1250
L 1 750
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CONCLUSIONES Y
TRABAJOS FUTUROS

Conclusiones Generales
* Analisis sensibilidad global dindmico en modelos de
sistemas de reaccién bioldgicos

* Disefio de sistemas de lagunas de estabilizacién como
MINLP

* Manejo de lagunas de estabilizacién como problema de
control 6ptimo

Conclusiones Particulares

* Principales procesos dentro de lagunas de estabilizacion

* Modelado dindmico de distintas configuraciones del
sistema

* Analisis de sensibilidad global dinamico

* Parametros mas influyentes: @, k,,,Y,,

Conclusiones Particulares

* Problema de disefio de sistemas de tratamiento
secundario de aguas residuales como MINLP
* Modelos cinéticos rigurosos
« Configuracién Optima: AER(con reciclo)-AER-FAC

* Manejo de lagunas de tratamiento de aguas residuales
industriales como problema de control éptimo
* Aireacion
* Dosificacion nutrientes

Proyecciones

* Extension modelo MINLP
* Operacion en paralelo
* Interconexion entre unidades

* Estrategias de control en sistema de las lagunas de
tratamiento

* Modelos hidraulicos
* Modelos en 3D
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