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RESUMEN

En este trabajo se presenta el desarrollo de la instrumentaciéon virtual y control de un
proceso biotecnolégico para el tratamiento de aguas residuales contaminada con compuestos
xenobibticos, en este caso Fenol. El proceso en cuestién utiliza un reactor discontinuo alimenta-
do (Sequencing Batch Reactor, SBR) con biomasa granular. Dicho reactor repite ciclicamente
las etapas de llenado, aireacion-reaccion, sedimentacion y extraccion del efluente tratado. Para
esto, se desarrollaron los dispositivos electréonicos y las herramientas informaticas necesarias

para asegurar en forma automatica los ciclos de operaciéon del proceso en cuestion.

El modelo es una herramienta que permite estudiar el comportamiento del sistema bajo
diversas condiciones de operacién, sin necesidad de construir el sistema y someterlo a las
condiciones de operacion real. Se describen los diversos problemas existentes en el disefio de
modelos biolégicos, los cuales tienen una mayor complejidad ya que los eventos involucrados
deben generalizarse. Asi mismo, se trataron los aspectos que influyen en el diseno correcto del

modelo.

Para la validaciéon del modelo se presenta la aplicacién de diversas técnicas estadisticas
en las cuales afecta el nimero de muestras existentes. La metodologia de diseno consistid
propiamente en busquedas exhaustivas. Se pueden implementar métodos de biisquedas en los
cuales los conocimientos del experto sean utilizados, ya que es necesario contar con un pleno

conocimiento del sistema.
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INTRODUCCION

El agua es un compuesto indispensable en las actividades humanas principalmente para
uso agricola y doméstico.Sin embargo, la presencia de materias o substancias indeseables que
provienen de las industrias ha deteriorado de manera importante la calidad del agua superficial,

freatica y marina.

Este proyecto se enfoco en la biodegradacion del fenol, el cual es un contaminante im-
portante del agua debido a sus diversos usos industriales y a que en ocasiones se encuen-
tra en concentraciones elevadas; para ello se emplearon granulos aerobios cultivados en un
SBR (Secuencing Batch Reactor).

Los reactores secuenciales discontinuos son sistemas de tratamiento de aguas residuales
cuyo funcionamiento se basa en la repeticion de ciclos que emplean la oxidacién biologica
para producir un efluente de calidad aceptable por eliminacién en este caso de fenol, Los
sistemas SBR tienen un ciclo de trabajo que consta de cinco etapas: llenado, aireacidon-reaccion,

sedimentacion, extracciéon y purga-reposo.

La biomasa granular son agregados microbianos con una forma externa esferoidal que pre-
sentan elevadas velocidades de sedimentacién y por consiguiente permiten obtener una buena

separacion sélido-liquido. Ademas tienen la capacidad de soportar grandes cargas orgénicas.

En este trabajo se realiz6 la instrumentacion de un reactor para granulaciéon y operacion
de biomasa granular aerobia, ya que pueden obtenerse grandes concentraciones de biomasa

activa y capaz de biodegradar fenol.



2 INTRODUCCION

La automatizacién del proceso se hizo a partir del diseno de un instrumento virtual que
nos permite supervisar y controlar el sistema desde la computadora. Un instrumento virtual
es un moédulo de software que intenta simular cada uno de los aspectos funcionales de un

instrumento real.

Debido a que el proceso funciona continuamente en ciclos que se repiten en forma autom-
atizada, es importante contar con herramientas que permitan monitorear en todo momento el

estado de operacion del sistema.

Asi mismo se trataron los aspectos que influyen en el disenio adecuado del modelo de
velocidad de degradacion. El modelado es una herramienta que permite estudiar el compor-
tamiento del sistema bajo diversas condiciones reales de operacioén, sin necesidad de construir
el sistema y someterlo a las condiciones de operaciéon real. Una vez que se ha determinado la
funcién del modelo, es necesario decidir qué tipo de modelo se va a construir y su manera de

implementacién.

Este trabajo se organiza segtin se describe a continuacién. En el capitulo 1 se presenta la
automatizaciéon de un proceso bioldgico para la degradacion del fenol, utilizando biomasa fija
cultivada en un reactor discontinuo de alimentacién secuenciada. Posteriormente en el capitulo
2 se hace referencia a los aspectos generales necesarios para el modelado de tasas de crecimiento
y consumo de substrato. Finalmente en el capitulo 3 se presenta el modelo propuesto para este
fenémeno y algunas hipdtesis estadisticas que nos permiten validar y establecer la correlacion

existente.



CAPITULO 1

INSTRUMENTACION VIRTUAL DE UN
REACTOR TIPO SBBR

1.1. Introduccién

En este capitulo se presenta la automatizaciéon de un proceso biolégico para la degradacion
del fenol, utilizando biomasa fija cultivada en un reactor discontinuo de alimentacién secuen-

ciada.

El fenol es un importante intermediario en la sintesis industrial de diversos productos, tales
como aspirina, colorantes y principalmente resinas fenélicas utilizadas en plasticos y adhesivos.
También se usa en la manufactura de nylon y otras fibras sintéticas. Debido a sus multiples

usos, se le encuentra frecuentemente en el medio acuatico, donde ejerce efectos negativos.

En virtud de lo anterior, es necesario contar con procesos de tratamiento eficiente, que
permitan controlar las emisiones de fenol al medio acuatico. Una alternativa eficiente es la
de los tratamientos biologicos con biomasa fija, los cuales se han desarrollado principalmente

para sistemas aerébios.

Para que el proceso en cuestiéon funcione correctamente, es necesario programar ciclos de
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Figura 1.1: Ciclos de Trabajo del SBR

trabajo, lo cuales se repiten continuamente. Con el fin de reducir el trabajo de los operadores
del proceso, asi como optimizar el proceso de biodegradacién, es necesario contar con un

sistema automatizado para la conducta del reactor.

Este capitulo muestra el sistema de operaciéon automatizada desarrollado para el reactor
piloto. En la seccién siguiente se presenta el modo de operacién SBR, con el fin de poner de
manifiesto las necesidades de instrumentacion de este tipo de procesos. Enseguida se presenta
el sistema que fue automatizado, tanto sus componentes fisicos como la interfase de potencia

y de aislamiento con que se cuenta.

La seccién siguiente esté consagrada al sistema de visualizacién y automatizacién virtual
que fue realizado en este trabajo de tesis; en esta seccion se detallan cada uno de los compo-
nentes del sistema virtual que fue desarrollado. Debido a la necesidad de contar con un medio
de seguimiento remoto para el sistema, se desarrollé6 un moédulo de teleoperaciéon del proceso
que funciona por protocolo TCP/IP. El modulo y su operacion se detallan en la seccion 1.5.

Por dltimo, se presentan las conclusiones del capitulo.

1.2. Proceso SBR de biomasa fija

Un sistema SBR. es una variante del proceso de lodos activados tradicional que surgi6 a
principios de la década de los setenta y que emplea una secuencia de ciclos . Tal como se
operan hoy en dia, todos los sistemas SBR tienen cinco etapas: llenado, aireacién-reaccion,

sedimentacion, extraccién y purga-reposo, tal como se ilustra en la figura 1.1
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Figura 1.2: Macroestructura de un gréanulo

La reaccion de un reactor SBR opera en modo batch una vez que el influente se encuentra
en el reactor y se activa la aireaciéon. La diferencia principal entre un SBR y un sistema tipico
de lodos activados es que mientras el proceso clasico de lodos activados est& orientado en el

espacio, el proceso SBR se orienta en el tiempo, pudiendo operar en espacios méas reducidos.

El SBR presenta algunas ventajas con respecto al proceso convencional de lodos activados.
Puesto que en un SBR el influente se puede mantener en el reactor hasta que se trata, esto
puede reducir al minimo la deterioraciéon de la calidad del efluente asociada a cargas puntuales
del influente. Asi mismo, se evita el lavado de biomasa debido a fluctuaciones en el caudal de

entrada.

Los sistemas SBR son tipicamente utilizados para caudales iguales o menores a 5 millones
de galones por dia [9]. Debido a que estos sistemas tienen una superficie relativamente pequeiia,

son muy utiles en areas en donde se tienen limitaciones de terreno.

Sin embargo, los sistemas de SBR tienen también algunas desventajas, relacionadas gen-
eralmente con un nivel mas alto de sofisticaciéon del control. Dado que los elementos criticos de
un sistema de SBR son los controles, las valvulas autométicas y los interruptores automaticos,
estos sistemas pueden necesitar un mayor mantenimiento que los sistemas convencionales de

lodos activados [9].

Los granulos aerobios son un caso especial de desarrollo de biopeliculas. Los gréanulos
pueden ser considerados como agregados microbianos mas densos que los lodos activados y
con forma externa esferoidal. En la figura 1.2 se muestra la imagen obtenida por microscopia

electronica de un gréanulo aerobio con 40 dias de formacion.
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Se ha empleado la tecnologia granular aerobia en reactores SBR [4],en cuyo caso el sistema
se denomina SBBR(Sequencing Batch Biafilm Reactor) El sistema empleado consistia en una
columna de burbujeo, en la cual el agua residual es tratada en aerobiosis con biomasa granular.
Al comienzo de todos los ciclos se agrega agua residual al reactor, dando inicio a la aireaciéon
y a la conversiéon de la materia organica. Al final del ciclo, la aireacién se apaga y los granulos
sedimentan en pocos minutos, mientras que el efluente clarificado es removido por la parte
superior del reactor. Asi, estos autores obtuvieron una alta concentraciéon de biomasa y elevados
porcentajes de remocién de materia organica en un solo reactor, utilizando un agua residual

sintética.

Se ha utilizado un sistema semejante pero a mayor escala para el tratamiento de melazas
con buenos resultados [17]. También se ha reportado el uso de la tecnologia de granulacion
aerobia en el tratamiento de aguas residuales con altas cargas de contenido orgénico, nitrégeno
y fosforo [15].

1.3. Reactor piloto y funcionamiento

El sistema utilizado consiste en una columna de burbujeo, en el cual el agua residual es
tratada en aerobiosis en un ciclo de pocas horas con biomasa que se encuentra en forma de

granulos.

El proceso inicia cuando el liquido influente es bombeado al reactor en forma uniforme
para establecer contacto entre los microorganismos y la materia organica que contiene. Poste-
riormente se abre la valvula de aire; en este periodo se produce la biodegradaciéon de fenol, por
medio de biomasa fija en forma de granulos. Los granulos microbianos consumen la materia

orgénica en presencia del oxigeno.

Al interrumpir la aireaciéon empieza la fase de sedimentacion, en la cual se separan los
granulos por gravedad. Luego de un tiempo suficiente para producirse una buena separacion
entre los granulos y el agua sobrenadante, se activa autométicamente la bomba de extraccion.
En esta etapa se extrae el efluente tratado, logrando excluir los granulos microbianos sedimen-
tados, evitando el lavado del reactor. En en cuadro 1.1 se muestra el ciclo de trabajo empleado

asi como los tiempos de operacién més utilizados.

En la figura 1.3 se muestra la representacion esquemética del sistema. Kl reactor es de
vidrio, tiene una altura de 147 cm y un diametro interior de 5.4 cm. La alimentacion y la

extraccion se llevan a cabo mediante bombas peristélticas Masterflex, que son operadas desde
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Cuadro 1.1: Ciclo de trabajo

Etapa Tiempo (min)
Adicion del influente 2
Aireacién 172
Sedimentaciéon 4
Extraccion del efluente 2

d Diametro de la Columna

h Altura de la Columna

hb Altura de la boquilla del
efluente

hS Altura de Sedimentacion

Influente

I
i
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Figura 1.3: Diagrama esquematico del Reactor

una computadora; asi mismo, cuenta con un medidor volumétrico de flujo de aire para dosificar
la entrada de este. La figura 1.4 es el sistema instalado, con la interfaz de potencia, la bomba de
extraccion, la bomba de alimentacion, la columna de burbujeo, la PC, y el medidor volumétrico

de aire.

Para la instrumentacion se utilizo la tarjeta de adquisicion (DAQ) National Instruments
NI1602/-E, que cuenta con un bus PCI, 16 entradas analdgicas con una resolucién de entrada
de 12 bits y una velocidad de muestreo de 200K .S/s, 2 salidas analégicas, con una resolucion

de 12 bits, 8 E/S digitales, 2 temporizadores de 24 — bits y un disparador digital [3].

Se requiri6 de una interfaz que nos permitieran realizar la interconexion entre la tarjeta de
adquisiciéon de datos y los dispositivos actuadores del sistema. Para el sistema de aislamien-
to, requeriamos de salidas digitales a relevador, las cuales permiten encender y apagar los

dispositivos de alimentacin.
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Figura 1.4: Sistema fisico

Para este circuito se pens6 en utilizar un buffer (741L.S245) que funcione como interfaz entre
las salidas digitales de 5V de la tarjeta de adquisicion de datos y los relevadores que permiten
el paso de voltaje de corriente alterna de 120V. Al construir el circuito, se utilizé6 un transistor
NPN en saturacion para que funcionara como switch, entregando 5V a los relevadores. De esta
forma se logrd, a través de las salidas digitales de la tarjeta, controlar el paso de voltaje de

corriente alterna de 120V. El esquema de la interfaz desarrollada se muestra en la figura 1.5.

1.4. Desarrollo de la interfaz virtual

El ambiente de desarrollo LabVIEW tiene su principal aplicacién en sistemas de medicién,
monitoreo de procesos y aplicaciones de control. Ejemplos de esto pueden ser algunos sistemas
de monitoreo en transportaciéon, laboratorios para clases en universidades y en procesos de

control industrial [5].

Por su amplia aceptacion en la industria, asi como por su facilidad de uso, se eligio este
programa para el desarrollo del sistema de instrumentacioén y teleoperacion, ya que permite

crear el instrumento virtual de una manera rapida y visiblemente atractiva para el usuario

[14].

La programaciéon en LabVIEW se divide en el diagrama a bloques y la interfaz gréfica.
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Figura 1.5: Diagrama electrico de la interfaz de potencia

Estas dos ventanas interactiian simultaneamente: la primera detalla los algoritmos de trabajo
y la segunda se enfoca en el presentacién que el usuario final maneja. En la figura 1.6 se
muestra la interfaz grafica del instrumento desarrollado, la cual se subdivide en los siguientes

modulos:

A Modulo de encendido/apagado del sistema.

B Etapa de manejo automéatico del ciclo disenado para el ingreso de los tiempos de duraciéon

del proceso.

C Visualizacién grafica del estado de operacion del sistema, en el cual se muestra en la parte

superior el nombre del proceso actual que desarrolla y los componentes del sistema.

D Botones de control manual.

En las secciones siguientes se describe el desarrollo de cada uno de los médulos desarrolla-

dos.
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1.4. Desarrollo de la interfaz virtual

Figura 1.6: Sitema grafico.
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1.4.1. Mddulo de encendido/apagado

Esta seccion fue disefiada para la activacion del programa. Como se ilustra en la figura 1.6
se cuenta con un botén de inicio, asi como con un reset en caso de emergencia, que permite

abortar cualquier accién que se esté realizando, poniendo las salidas digitales en 0.

En la figura 1.7 se detalla el diagrama a bloques de la seccion de inicio/reset. En la seccion
1 se visualiza el botén de inicio, que actia en el ciclo FOR, el boton reset actia dentro del

ciclo WHILE en la seccion 2, activindose y abortando toda acciéon del ciclo automético.

h\IeLé e “H
For Loop]
]
. .
ESET|
i ¢
x
W E L E

Figura 1.7: Programacion botén inicio/ reset.

1.4.2. Ciclo automatico

Una de las caracteristicas principales de los SBR es su funcionamiento en ciclos de trabajo
que se repiten continuamente para Optimos resultados. La figura 1.6 muestra la etapa de
programacion automéatica del ciclo de trabajo; estos datos son introducidos en los cuadros de
texto o combo, utilizando minutos; al estar activado, el indicador luminoso cambia de color,
de gris a azul celeste; de igual forma, se indica el tiempo en segundos de proceso activo y el

numero de segundos al término del ciclo en los combos continuos.

En la figura 1.8 se muestra una parte del diagrama de bloques de la etapa de aireacion. En
la zona A se muestra una salida digital de la DAQ por el canal 0. La regién B es donde se ubica
el botén de paro del ciclo de trabajo y puede ser activado por el botén de reset o cuando se
termina el tiempo programado por el usuario. En el drea C se indica el tiempo, en segundos, de

duracion total de esa etapa, tal como previamente fue introducido por el usuario. En la zona
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D se muestra el tiempo en segundos que ha transcurrido desde el inicio del ciclo. En la zona E
se muestra la activacion del indicador luminoso (LED). La region F representa un retardo de
100 ms, el cual evita que el sistema se sature, permitiendo el desempeno de multiples tareas
a la vez. Por ultimo en la zona G se encuentra el control de tiempo de duracién del ciclo
indicado en minutos; éste es comparado con el indicador de la zona D, al coincidir ambos el

ciclo concluye y se inicia el siguiente.

PROCESO ACTUAL
fY ki -
IMP:HM D
= 81237
1000 Uiz
—
[Us2¥ Gol 1 C
G
1000} b»
KO [P
(B
o
[ ) B ]
0| m- A

Figura 1.8: Programacion grafica del ciclo de trabajo Automatico

1.4.3. Simulador Grafico

El sistema cuenta con un disefio grafico, una modalidad interactiva del SBR, plasmando
el influente, el efluente ,la valvula de aire, la columna de aireacion y el indicador de estado

actual. Este ultimo se muestra en un combo de texto en la parte superior de la seccién como

se indica en la figura 1.6

1.4.4. Control manual

Esta etapa, disenada para la experimentaciéon o emergencias, no afecta los ciclos automa-

tizados de operaciéon. El usuario accede al control de las bombas y la vilvula de aireacién en

un orden aleatorio (Figura 1.6).

En la figura 1.9 se manipulan directamente las salidas digitales de la tarjeta: alimentaciéon

1, extracciéon 2, aireacién 3 y sedimentacion 4.
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Figura 1.9: Programacioén grafica ciclo manual.

1.5. Teleoperacion

Para la puesta en marcha en linea de este modelo, es necesario el funcionamiento de un
servidor web que controle dispositivos capaces de modificar la operacién de planta. El programa
de instrumentacién y teleoperaciéon operard sobre el reactor piloto, esperando conseguir las
reacciones bioquimicas necesarias y lograr el ahorro de tiempo, dinero y esfuerzo humano para
la operacién del proceso, debido a que no se tendré la necesidad de una presencia fisica para

la supervisiéon del mismo.

En la figura 1.10 se muestra la exploracion Web, asi como el servidor manejado por el ad-
ministrador y que controla el sistema. El cliente debe contar con un explorador para visualizar

el programa y cumplir con los términos de seguridad para acceder al control del proceso.

Un explorador se comunica con un servidor Web a través de un Protocolo de Transferencia
de Hipertexto (HTTP, HiperText Transfer Protocol ). Aparte de Labview, se requiri6 de un
programa adecuado para el manejo dindmico de etiquetas de marcado y contenido ejecutable.
En el contenido del texto descriptivo y en las diferentes etapas del sitio Web. Macromedia

Flash cuenta con elementos de diseno capaces de crear peliculas y aplicaciones interactivas.

Un servidor esta definido como una aplicacion informatica o programa que realiza algunas
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Figura 1.10: Funcionamiento de un servidor.

tareas en beneficio de otras aplicaciones llamadas clientes [19]. Labview cuenta con un modulo
de servidor web en el cual compila las configuraciones bésicas de este servicio. La primera

configuracion para este servicio necesita contar con el direccionamiento IP adecuado.

Algunos servicios habituales son los servicios de archivos, que permiten a los usuarios
almacenar y acceder a los archivos de una computadora y los servicios de aplicaciones, que
realizan tareas en beneficio directo del usuario final. Este es el significado original del término.
Es posible que una computadora cumpla simultdneamente las funciones de cliente y de servidor.
En la figura 1.11 muestra la configuracién de las funciones bésicas del servidor, archivo raiz y

puerto de salida.

| ¥eb Server: Configuration

Enable Web Server
Rook Directary

Ciharchivos de programaliational InstrumentsiLabWIEW 7,15
A

HTTP Part

&0 Use default
Timeout {sec)

60 Use default
Use Log File |

Ciharchivos de programalilational InstrumentsiLabWIEW 7,15
e, log

hY

Figura 1.11: Configuraciéon web server.

El index, la pagina principal del servidor, se desarrollé en Macromedia Flash; contiene una
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introduccion y descripcion detallada del proceso (Figura 1.12).

La ciencia es primero

Los procesos supervisados y controlados a traves de sistemas de computo son
conocidos comao Intrumento Yirtua. La principal ventaja del manejo de instrumentos
vituales es |a creacion de varios instrumentos en una sola computadora, con lo que
los costos de equipo y espacio son reducl“'s

Home

Figura 1.12: Index

Las acciones basicas del sistema de instrumentacién y teleoperacién son las siguientes: el
proceso inicia cuando el usuario accede a la pagina principal o Index o pagina principal ,como
se ilustra en la figura 1.6 , en este caso se tiene un dominio local y se procede a accionar el mena
de teleoperacion; ahi se refiere al panel principal de la instrumentacién, que da inicio al ciclo
de trabajo con el bombeo del liquido influente al reactor en forma uniforme para establecer
contacto entre los microorganismos y la materia organica que contiene. Posteriormente se
abre la valvula de aire; en este periodo se produce la biodegradacion de fenol ya que los
granulos microbianos consumen la materia organica en presencia de oxigeno. Al interrumpir
la aireacién empieza la fase de sedimentacion, en la cual se separan los granulos por gravedad.
Estas acciones se realizan en periodos de tiempo predefinidos y en ciclos, los cuales pueden
ser modificados facilmente por el operador. Por otra parte también pueden realizarse acciones
manuales desde el panel de control virtual sin que se requiera presencia fisica del operador. Es
necesario mantener el proceso en operaciéon continua durante varias semanas, especialmente

en la etapa de granulacion de la biomasa.

El sistema de teleoperaciéon, si bien es funcional, en este momento no se encuentra en
operacion debido a que no se cuenta con un permiso por parte de Telecomunicaciones de la

UAEH para publicar el sitio.
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1.6. Conclusiones

Elsistema desarrollado seencuentra en operacioén continua desde septiembre del 2005. Cumple
con todos los requerimientos para su buen funcionamiento ,ya que permite llegar alas metas
establecidas yfacilita al usuario laoperacién del sistema en el proceso de experi-mentacion ysin

necesidad delapresenciafisica.

Enlafaseinicial serequeria deunabiticora paradetallar eliniciodel ciclodetrabajoyencasode
haberalgin problemasaber,lahoraexactaalacualseprodujo. Esto presentaba algunos problemas
con lamemoria ,debido aque constantemente seaccedia aella,saturando el procesador . Dado el
buen funcionamiento del sistema ,labitacora yano fue necesaria ya que los tiempos de trabajo

coincidian conlosprogramados.

Eneltiempodeoperaciéontranscurridohansurgidoalgunosproblemastalescomolasconstantes
fallas de electricidad del Centro de Investigaciones Quimicas (CIQ ). Estas llevaron llevo a
programar unasalidadigital del programa paraactivar el buffer,demodo quelassobrecargas nunca
llegaran alosdispositivos actuadores siel programa noestabaenoperacion. Cuando estosucedio se

diolapérdidadelacomunidad microbiana,asicomodeuntiempodeexperimentacion.

Cabedestacar queelsistemahasidomodificadodeacuerdoalospercancessurguidos. Asimismo
secapacité alos usuarios paraun manejo adecuado,laconexiéon adecuada delosdispositivos y para
resolver los problemas surguidos en el sistema . En dado caso que se presente un problema en los

dispositivosdepotenciaolacomputadora,seprocedeal ciclomanual,enesperadelexperto.

Paralainterfazdeteleoperacion,se procedio arealizar diversas pruebasconun clienteinterno, la
PC delaencargada directa del proceso quimico (Dr.Gabriela Vazquez ); durante un periodo de 6

meses pudoacceder al procesoy secomprobdsuefectividad.

El espacio para publicar consistia en un apartado en la pagina universitaria ;entre los
requerimientos solicitados estan laconexiéon alared universitaria ,el puerto liberado yestan -

dandaresdeseguridad.

Elprincipal problema para dicha publicacion fue que no existe ninguna roseta posible para su
conexion . Asi comenzo6 una buisqueda para posibles soluciones y una deellas fue trabajar conlared
inaldmbrica universitaria . Enel CIQ no se cuenta con esta opcion ,dado que existe un aparato de

resonancia magnética querestringe este sistema. Asi, en espera deunasolucion el departamento de

telecomunicaciones propusoequipomasrobustoparalaconexion,elcual se espera.



CAPITULO 2

MODELADO DEL PROCESO
BIOTECNOLOGICO

2.1. Introduccién

Un modelo puede definirse como una representacién cuantitativa o cualitativa de un sis-
tema. Este sistema debe mostrar las relaciones entre los diversos factores que son de interés
para el analisis que se lleva a cabo [11]. Un modelo es de importancia porque permite estu-
diar el comportamiento de un sistema bajo diversas condiciones, sin necesidad de construir el

sistema y someterlo a las condiciones reales de operacién.

En ocasiones, se aplica la metodologia del modelado al estudio de sistemas reales, con el
objeto de determinar cual sera el futuro estado del sistema o bien a procesos de disenio. Un

ejemplo de esta aplicacion son los modelos de procesos biotecnologicos.

Los modelos de comportamiento son generalmente de naturaleza cuantitativa. De ellos
se pueden obtener caracteristicas del sistema, tales como exactitud o rapidez de respuesta,

tomando en cuenta las caracteristicas de los componentes y su interaccion.
Esta etapa de diseno es complicada cuando el sistema consiste en organismos vivos. A

19



20 2.2. Principio de funcionamiento de un biorreactor

diferencia de la leyes de la fisica conocidas, la mayoria de los modelos biol6gicos confian en

expresiones matematicas empiricas.

En este capitulo se describe de forma general el modelado de la cinética microbiana para
procesos biotecnoldgicos que permite la descripciéon matematica de la velocidad de biodegradaciéon
o la velocidad de consumo del substrato. La seccién 2.2 presenta las ideas basicas de operacion
de un reactor. En la secciéon 2.3 se muestra un modelo general para reactores, asumiendo que
se trata de un tanque perfectamente mezclado y el andlisis en un pequenio volumen de éste es
equivalente en cualquier parte del reactor. La parte fundamental son las expresiones para tasas
especificas de crecimiento, las cuales se discuten en la seccion 2.4. Por ultimo, en la seccion
2.5 se presentan algunos de los problemas existentes en el modelado de bioprocesos, basados

en experimentos efectuados en modo batch.

2.2. Principio de funcionamiento de un biorreactor

El principio de los procesos biotecnolégicos consiste en aprovechar las reacciones metaboli-
cas de los microorganismos para consumir un cierto substrato o bien obtener algin tipo de
producto. Para el modelado de bioreactores podemos resaltar las variables de estados princi-

pales que son:

Substrato (S) Se refiere en general a los nutrientes que se introducen al reactor y especi-
ficamente a aquél que sirve como fuente de energia para el crecimiento microbiano. en

general estos elementos son monitoreados en la etapa de cultivo. en la etapa de cultivo.

Biomasa (X) Son los microorganismos que se encuentran en el biorreactor; estos pueden ser

de una sola especie, 6 una poblacién mixta.

Producto (P) Es el componente resultante de la reaccion bioquimica. Estos productos pueden
ser variados y en algunos casos indeseables. En los procesos de biodegradacion, los pro-
ductos deben ser menos toxicos que el substrato. Estos productos a su vez pueden ser
consumidos por alguno de los microorganismos del sistema; en este caso se dice que el

producto es un intermediario.

Dependiendo de los objetivos del bioproceso y los microorganismos, el objetivo del proceso
puede ser la produccién de biomasa; por ejemplo, en el caso de produccion de levadura. Asi

mismo, el objetivo del bioreactor puede ser la biosintesis de componentes particulares (etanol)
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en el caso de la fermentacién alcohdlica . Por tltimo, el objetivo de un bioreactor puede ser el

consumo de un substrato; tal como ocurre en procesos de degradacién de contaminantes.

De acuerdo al tipo de microorganismos, estos pueden encontrarse suspendidos o tener un

soporte homogéneo [3].

Los diversos modos de operacion de los reactores estan en funcion de la escala de la op-
eracion y la cinética de la reaccion. Su analisis, sin embargo, se efectia segtn los principios de

disenio de reactores quimicos convencionales, Se distinguen tres modos de operacién principales:

Batch: Sistema por lotes que contiene un volumen constante desde la alimentacion y durante
todo el proceso. Al inicio se introducen los microorganismos, los nutrientes y el substrato
al reactor. La biomasa o el producto final se obtienen al final de la operacion. Este sistema
proporciona gran flexibilidad, especialmente si el proceso en cuestiéon implica una amplia

variedad de productos que se elaboran a escala relativamente pequena [8§].

Fedbatch: Trabaja como el modo batch, con la tnica diferencia de que el volumen durante el
proceso no es constante con un flujo de entrada variable y sin flujo de salida. Esta forma

de operacién permite un mejor control del crecimiento de la biomasa.

Chemostat: Modo de trabajo continuo caracterizado por un flujo de entrada igual al flujo
de salida, presenta las siguientes ventajas: un menor costo de mano de obra debido a
la eliminacién de operaciones tales como el repetido llenado y vaciado del reactor, una
mayor constancia en las condiciones de reaccién y, por lo tanto, mayor constancia en la

calidad del producto.

El reactor de tanque con agitacion continua (RTAC) consiste en un tanque con buena
agitacion. Una primera aproximacién que describe mas apropiadamente su funcionamiento se
basa en la suposicién de que su contenido esta perfectamente mezclado. Como consecuencia de
ello, el efluente tiene la misma composiciéon que el contenido. Los reactores sin concentraciones
homogéneas en los cuales se distinguen los componentes son utilizados en los procesos donde
una agitacion seria imposible o innecesaria segin los objetivos del proceso. Cuando se asume
que el proceso es homogéneo, entonces puede ser descrito por ecuaciones diferenciales. En caso

contrario se plantean ecuaciones parciales.
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2.3. Modelado general de biorreactores

El principio de funcionamiento de los reactores involucra la transformacién del substra-
to. Las reacciones biologicas que estdn involucradas pueden clasificarse en dos categorias:
reacciones de crecimiento microbiano y reacciones catalizadas por enzimas (también llamas

reacciones bioquimicas o biotransformaciones).

Considerando un pequeno elemento de volumen en un reactor, y lo que en esté sucede en
un intervalo de tiempo, puede establecerse un balance de materia.El procedimiento general es

el siguiente:

variacién = entrada — salida + produccién — consumo. (2.1)

Estos cuatro términos constituyen el balance de materia. En este caso se considera el
consumo de substrato, el crecimiento de la biomasa, asi como la produccién y consumo de

metabolitos intermediarios. Esto puede ser expresado en forma de ecuaciones diferenciales.

Las consideraciones especificas del sistema bajo estudio (descrito en el capitulo 1), nos
indican que, al ser un reactor discontinuo no hay flujos de entrada ni de salida. El tanque
inicialmente se alimenta con el substrato y la biomasa. Ningiin elemento se introduce durante
la reaccién, la cual se detiene cuando todo el substrato ha sido consumido. El volumen del

medio es constante.

La dindmica de crecimiento de la poblacién de microorganismos con un substrato limitante

en un reactor agitado en modo batch se describe con las ecuaciones siguientes:

dX(t
0 uox . (2.2)
el consumo de un substrato .5;:
dSi(t)
= —q;X(t), 2.3
0~ gx (23)
la produccién y consumo de metabolitos I;:
dl;(t)
2 = g (X (1) + v ()X (1), (2.4)

donde X (t) es la concentracion de la poblacion de microorganismos (biomasa) en el reactor,
wu(t) es la tasa de crecimiento microbiana especifica, ¢;(t) es el coeficiente de consumo del

substrato S;(t) por la biomasa, y v;(t) es la tasa especifica de produccion del metabolito I;(t).
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2.4. Modelo de tasas de crecimiento

Las caracteristicas bioquimicas de un microorganismo incluyen un gran nimero de com-
ponentes y vias de reacciéon de complejidad considerable. La aproximacién mas comdn a un
modelo cinético microbiano es suponer que las propiedades de la biomasa son caracteristicas
invariables del sistema sustrato-microorganismo. Estos modelos se consideran no estructurados
o de caja negra, debido a que se busca ajustar una ecuaciéon al comportamiento general del
bioproceso, sin describir las vias metabdlicas que ocurren dentro dentro de los microorganis-

mos.

Los productos se generan conforme al substrato se consume y en estas circunstancias se
adapta la velocidad de crecimiento microbiano como la base del procedimiento. Lo anterior esta
asociado con la posibilidad de considerar la eliminacion de sustrato del medio y su subsiguiente

metabolismo obedece a leyes mas simples.

Como puede esperarse desde el punto de vista microbiologico, el interés predominante ha
estado en el crecimiento de los microorganismos, y consecuentemente las ecuaciones que de-

scriben esta cinética. Los objetivos en el desarrollo de cualquier ecuaciéon de velocidad incluyen

[2]:

1. La separacion de los parametros fisicos, principalmente de aquéllos que implican concen-

traciones y factores geométricos, de aquéllos de naturaleza bioquimica y microbiana.
2. Simplicidad en lo concerniente a forma funcional.
3. Un namero pequenio de coeficientes cinéticos.

4. Universalidad en el sentido de que la misma forma funcional de ecuacién sea aplicable a

maéas de un sistema sustrato-microbio.

Es altamente deseable que las ecuaciones de velocidad sean similares algebraicamente.
No puede esperarse que dos ecuaciones totalmente diferentes se apliquen al mismo sistema

sustrato-microbio en disposiciones geométricas diferentes.

Algunas caracteristicas de las reacciones microbiolégicas que describen una cinética ade-
cuada incluyen fases liquidas y soélidas, su falta de selectividad y el hecho de que son auto-
cataliticas;es decir la velocidad de reaccién global depende de la cantidad de masa microbiana

presente en el biorreactor.
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Un microorganismo expuesto a condiciones dadas de temperatura, pH y nutrientes, tiende
a sobrevivir y reproducirse. Esto supone un proceso de adaptacién y metabolismo. Especies
variadas de microorganismos, aunque difieren en tamafio y forma, tienen basicamente una

organizacion celular similar.

Sobre la base de un anélisis tedrico y de la experimentacién adecuada, Monod propuso que
el mecanismo corresponde a la ecuacién siguiente :

_ MmarS(t)

S0 = B Sw)

(2.5)

donde 1(S(t)) es la taza especifica del crecimiento microbiano, la cual depende del substrato, ftmqz
es la tasa de crecimiento maxima y K es la constante de afinidad de Monod. En la Figura 2.1
se muestra la tasa de crecimiento contra la concentraciéon del substrato, donde K, determina

la velocidad de crecimiento y fimqr €l valor méximo a donde tiende la curva.

MOMNQOD
25 T T T T T

Tasa de Crecimiento Especifica

1 1 1 1 1
0 200 400 600 800 1000 1200
Sustrato S5 mof

Figura 2.1: Ley de Monod.

La inhibicién por substrato es contemplada por la expresiéon Haldane- Andrews, que fue

inicialmente utilizada para describir la inhibicién en reacciones enzima-substrato.

MmaxS t
uS(t) = O
K, + S(t) + el

(2.6)

donde: puS(t) el crecimiento microbiano, fimq. s la tasa de crecimiento maxima, S(t) el Sub-

strato, K, la constante de afinidad y K; la constante de inhibicién debida al substrato. Esto
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Cuadro 2.1: Formas propuestas para la ecuacién de velocidad

Autor Ecuacion
Tessier(1942) 1S = fmaz (1l — 6%5)
Monod(1949) s = umaz%
Moser(1958) s = umax%
Contois(1959) 1S = fimas gi1 S 1
Powell(1967) ps = Lo (1 + (k)2 + £3S) — [1+ (ki)2 + K3S” + 43S 7))
donde :k3 es un coeficiente cinético.

significa que los microorganismos disminuyen su velocidad de crecimiento a concentraciones
elevadas del substrato, pero si estas es bajan, pueden consumir el substrato a velocidades

cercanas a la maxima.

Haldane

SIS S HE MK

“‘max =50
K =600

K, =1000
n=2.5

Taza de Crecimiento Especifica

. . . . .
1] 200 400 BO0 800 1000 1200
Caoncentracidn de Sustrato S

Figura 2.2: Dinamica de crecimiento Haldane Andrews

Si la inhibicién por el substrato se desprecia, la ley Haldane se reduce a la ley Monod. En
la Figura 2.2 la rapidez con que aumenta la tasa de crecimiento a concentraciones de substrato
reducidas depende del valor de K, la tasa méaxima depende del valor de piyq. v la velocidad

en que decrece al final estd dada por la constante K;.

No solo existen estas dos ecuaciones para describir la tasa de crecimiento microbiano, pero
por su sencillez son las mas utilizadas. La tabla 2.1 resume algunas ecuaciones de velocidad

de crecimiento que existen en la literatura.

En general, las tasas de consumo de substrato (¢;) y de produccion (g;) y consumo de
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metabolitos intermediarios (v;), se consideran proporcionales a la tasa de crecimiento micro-
biano. Las constantes proporcionales se conocen como rendimientos y se denotan tipicamente

por la letra Y. Por ejemplo, el consumo especifico de sustrato se podria representar de la forma

qi(t) = Y x p(t).

Sin embargo, en ciertos tipos de bioprocesos, el crecimiento de la biomasa es muy pequeiio,
tales como los procesos de biodegradacion con biomasa fija. En estos sistemas suele supon-
erse que no existe un crecimiento de biomasa, por lo que se modelan directamente las tasas
de consumo especifico de substrato sin tomar en cuenta el crecimiento microbiano. Esto es
posible debido a que se asume que la tasa especifica de consumo de sustrato es proporcional

al crecimiento microbiano.

Al asumir estas consideraciones, se pueden utilizar las ecuaciones de tasas de crecimiento
microbiano para describir el consumo de sustrato, sustituyendo ez POT Gmar, velocidad

especifica méaxima de biodegradacion, en las ecuaciones presentadas anteriormente.

2.5. Consideraciones en el modelado

La ecuaciéon de la velocidad de crecimiento microbiano es de naturaleza general, es decir,
se puede aplicar tanto a fléculos como a peliculas biologicas. La forma mas conveniente de
determinar valores numéricos aproximados de e y K; es trazar una curva con los datos

experimentales como en al figura B.1.

Experimento ¥
1000 T T

a0} 1
an0 - * 1
7m0 * 1
800 P 1

500 - 5

Fenol {mg/)

400 1

300 - 1

200 - q

Tiempo (h)

Figura 2.3: Curva de aproximacion

Los coeficientes mencionados puede, determinarse de una manera empirica. Aunque un
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experimento discontinuo es relativamente facil de realizar en comparacién con un experimento
continuo, con el analisis de los datos resultantes ocurre al contrario. Esto puede apreciarse en
la grafica B.1, la cual precisa una diferenciacién grafica o numeérica de los datos experimentales.
Estos datos pueden ser escasos o dispersos, factores que conducen a inexactitudes substanciales

en cada uno de los procedimientos.

Una de las principales limitaciones de los experimentos batch radica en la dificultad para
extenderlos a la determinacién de K;. Para la determinacion de cualquiera de los coeficientes
de un sistema biolégico, el experimento batch tiene una desventaja fundamental relacionada
con la acumulacion de productos durante el periodo del experimento. Por tal motivo se utilizan
las velocidades iniciales de reaccion, pues sélo bajo estas condiciones puede ser completamente

predeterminante el entorno de la reaccion.

Desafortunadamente, con reacciones microbianas es dificil una organizaciéon similar del
procedimiento experimental sobre todo si se presenta una fase de latencia (lagtime), que existe
tras la inoculacién. La variacién de los coeficientes de rendimiento y los conocidos cambios
de las caracteristicas bioquimicas de los microorganismos a lo largo de la fase de crecimiento

muestran una complicacién, también complican la determinacién de los coeficientes cinéticos.

2.6. Conclusiones

En este capitulo se presenté la importancia de realizar un modelo en un sistema para
prediccion o disenio, segin sea el caso. Se describieron los diversos problemas que pueden
presentarse en el disefio de modelos biologicos, los cuales tienen una mayor complejidad debido

a que los eventos involucrados deben generalizarse.

Al realizar consideraciones generales estamos suponiendo que el comportamiento de la
poblacién es 1nica; sin embargo para la consideraciéon de variables biologicas se tiene una
desventaja en cuanto a la formacién de residuos. No obstante los resultados arrojados atin en

estas condiciones son aceptables.

En algunos casos se supone que no existe un crecimiento apreciable en la biomasa, por
lo que se utiliza una expresion basada en la velocidad de consumo del substrato. Al tener
estas consideraciones se pueden utilizar las ecuaciones de tasas de crecimiento para describir
este fenomeno, sustituyendo pimq, (velocidad méxima de crecimiento) por ¢ma. (velocidad

especifica maxima de biodegradacion).
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Si partimos de este criterio se puede establecer un modelo a partir de los existentes para
tasas de crecimiento en funcién del consumo de fenol. Este estudio permitiria establecer los
coeficientes relativos a la inhibicién por parte del substrato a partir de una serie de estudios

cinéticos.

En el capitulo siguiente se utilizaran los conceptos presentados en éste para el desarrollo

del modelo de consumo de fenol del proceso bajo estudio.



CAPITULO 3

DISENO Y ANALISIS DEL MODELO DE
VELOCIDAD DE DEGRADACION

3.1. Introduccién

Una vez que se ha determinado la funciéon del modelo, es necesario decidir qué tipo de
modelo se va a construir y su manera de implementacién. Para tomar esta decision, es necesario
conocer la naturaleza del proceso que se va a modelar, por lo cual en la seccién 3.2 se indican

las condiciones especificas de trabajo a partir de las cuales se determinaron las muestras.

Debido a la utilizacién de poblaciones microbianas mixtas, es necesario realizar una acli-
matacién previa de los microorganismos para que el sistema se pueda considerar invariante
en el tiempo. Para ello, se prepara una soluciéon de nutrientes acondicionada con fenol y se
inocula con una pequena cantidad de los microorganismos considerados; le sigue el periodo de
aclimataciéon conocido como fase latente, tras el cual se forman microorganismos adicionales y
productos bioquimicos a velocidades variables que son debidas a la desaparicién del sustrato.
El agotamiento del sustrato al final produce una situacién en la que la velocidad de respiraciéon
endogena estda en exceso respecto a la velocidad de creacién de nuevas células viables. Este

procedimiento debe repetirse hasta que la fase de latencia desaparece.

29
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Al plantear el modelo es muy importante establecer que variables son manipulable y las
medidas de comportamiento. Los metodos analiticos utilizados para medir las variables de
estado del proceso se presentan en la seccién 3.2.Al inicial el estudio se suelen usar modelos
sumamente sencillos haciendo referencia a la secciéon 3.3 en la cual se muestra el modelo de

partida, en base analisis planteado en el capitulo anterior.

La validacién de un modelo consiste en verificar si este opera como ha sido concebido que
deba hacerlo. La validacién del modelo depende del tipo de este; este trabajo se describe en

la seccion 3.4.

En esta etapa se ajustan los pardmetros del modelo, y se comparan las respuestas obtenidas
empleando el modelo con los datos obtenidos del sistema real. Un paso importante en el
analisis es establecer la relaciéon que existe entre las variables. El problema central del analisis
de correlaciéon es determinar indices, que indiquen hasta que grado dos o mas variables estan

relacionadas.

Si bien la correlacion es un estudio cuantitativo, es muy importante mantener la inter-
pretabilidad de los modelos, por lo que los pardmetros del modelo deben estar acotados dentro
de un rango de valores aceptados en la literatura. Por este motivo, en la seccién 3.5 se realiza
un estudio de los resultados cuantitativos en relaciéon con la interpretabilidad del modelo y se

selecciona el conjunto de pardmetros mejor adaptado para representar el proceso bajo estudio.

Para tener una idea clara de la influencia de cada uno de los pardmetros del modelo, se
realiza un anélisis paramétrico mostrado en la seccién 3.6 mostrando la variabilidad de cada

parametro segun el rango permisible reportado por [18].

3.2. Metodologia de analisis quimico

Una de las principales limitaciones para observar y optimizar un bioreactor es la dificultad
de mediciones y variables biologicas. En esta seccién se reportan las técnicas utilizadas para di-
cho anélisis las cuales fueron realizadas en el Centro de Investigaciones Quimicas perteneciente

a la Universidad Auténoma del Estado de Hidalgo por Claudia Calvario y Gabriela Vazquez

[6].

Cultivos microbianos Los granulos aerobios se cultivaron en el reactor descrito anterior-
mente. Para el arranque se utilizo 1.1L de agua residual sintética y 200 mL de sobre-

nadante de lodos activados obtenidos después de que hubieron sedimentados 45 min. El
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reactor funciono con distintos ciclos de operacion.

Cultivo en matraces agitados La cinética de biodegradacion de fenol se estudio en ma-
traces agitados provistos de baffles y mantenidos en un bano de agua (PolyScience 20L
B/S/C, E.U.A.) a 120 rpm y una temperatura de 25°C. en cada uno de los matraces se
colocaron 400 mL de agua residual sintética (sin etanol) como medio de cultivo, diversas

concentraciones de fenol y un in6culo de granulos aerobios de aproximadamente 2g.

Aclimatacion de los granulos aerobios a 500 mg/L de fenol Una vez cultivados los granu-
los empleando etanol como tnica fuente de carbono, se procedié a la aclimatacion,
utilizando agua residual sintética acondicionada con fenol, lo anterior se llevo a cabo

agregando 100 mg/g de fenol cada vez hasta llegar a 500 mg/L.

Cinética de degradacion de fenol en matraces agitados El estudio del efecto inhibidor
del fenol en los granulos aclimatados a 500 mg/L se llevo a cabo en matraces agitados,
utilizando cantidades equivalentes de granulos y concentraciones iniciales de fenol com-
prendidas entre 42 y 1172 mg/L. Para cada ensayo se estimo, mediante regresion lineal,

la velocidad especifica g5 inicial de la biodegradacion.

3.3. Modelado de la cinética de degradaciéon

En el capitulo anterior se mostraron algunas formas clasicas para modelar las tasas especifi-
cas de crecimiento microbiano u(t) o de consumo de substrato ¢(t). Es importante mantenerse
lo més cercano posible a las estructuras més clasicas de modelado para mantener la inter-
pretabilidad de dicho modelo, por lo que se busca modificar lo menos posible estos modelos.
Debido a que el proceso bajo estudio presenta una inhibiciéon por substrato (consecuente a la
toxicidad del fenol), se describe adecuadamente por una version modificada del modelo tipo

Haldane-Andrews:

Qmaaxs
— _ Gmaz> 3.1
a(s) Ko+ S+%2 (3-1)

donde ¢q: es la velocidad especifica maxima de biodegradacion de fenol, S el Sustrato, K
la constante de afinidad de Monod y K; la constante de Haldane-Andrews. La constante n es
una variable adicional que permite modelar la velocidad de la inhibicién por sustrato, la cual

ha sido estudiada previamente en [18].

Con la finalidad de validar el modelo cinético propuesto, se llevo a cabo una simulacién de
la evolucion de la concentracién para cada ensayo en matraz agitado. El comportamiento de

la concentracion de fenol durante estos cultivos se simulo con ayuda de MATLAB (Matriz
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Figura 3.1: Perfiles de consumo.

Laboratory.). Véase los apéndices A y B para encontrar los programas necesarios para simular

el sistema dindmico, asi como para estudiar la tasa especifica de consumo.

Como resultado de las cinéticas se presentan las siguientes graficas donde la figura 3.1 repre-
senta el perfil de consumo con 245, 356, 481, 700, 921 y 1171 mg/1, siguiendo con la metodologia
se realizo una regresion lineal para determinar la velocidad de degradacion ilustrada en la figura
3.2.

3.4. Validacion del modelo

Una de las etapas de diseno de modelos matemaéticos, es la verificaciéon del mismo modelo,
para ello es necesario contar de diversas técnicas auxiliares, por lo cual se realiza un analisis

de correlacion el cual es un indicador de prediccién entre las muestras y la funcién propuesta.

La correlacion es un método estadistico utilizado para determinar una relacién especifica
entre dos variables, y poder predecir el valor de una variable dado un valor determinado de la

otra variable o el valor de concordancia entre los valores de las variables [10].

La cuantificacion de la correlacion lineal de dos variables se estudia por medio de la relaciéon
de Pearson. Dicho coeficiente toma valores entre —1 y +1. Un valor de —1 indica una relaciéon
lineal o linea recta positiva perfecta. Una correlacién proxima a cero indica que no hay relacién
lineal [16].
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Figura 3.2: Velocidad especifica de biodegradacion

Se debe realizar la representacion grafica de los datos para demostrar la relacion entre el
valor de coeficiente de correlacion y la forma de la gréafica. Esto es fundamental ya que existen

relaciones no lineales. El coeficiente de correlacion posee las siguientes caracteristicas [1] :

A El valor del coeficiente de correlaciéon es independiente de cualquier unidad usada para

medir las variables.

B El valor del coeficiente se altera de forma importante ante la presencia de un valor ex-
tremo, como sucede con la desviacion tipica. Ante estas situaciones conviene realizar
una transformacién de datos que cambia la escala de mediciéon y modela el efecto de

valores extremos (como la transformacion logaritmica).

C El coeficiente de correlacion mide solo la relaciéon con una linea recta, dos variables pueden
tener una relaciéon curvilinea fuerte, a pesar de que su correlacion sea pequena. Por tanto
cuando analicemos la relacion entre dos variables debemos representar gréaficamente y

posteriormente calcular el coeficiente de correlacién.

D El coeficiente de correlacion no se debe extrapolar mas alla del rango de valores observados
en las variables de estudios ya que la relaciéon que existe entre X y Y puede cambiar

fuera de dicho rango.

E La correlaciéon no implica causalidad. La casualidad es un juicio de valor que requiere mas

informacion que un simple valor de un coeficiente de correlacién.
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El coeficiente de correlacion de Pearson r puede calcularse en cualquier grupo de datos,
sin embargo la validez del test de hipdtesis sobre la correlacién entre las variables requiere
dos condiciones: las dos variables procedan de una muestra aleatoria, y al menos una de las

variables tenga una distribucién normal [7].

Para el calculo valido de un intervalo de confianza del coeficiente de correlacion de r ambas
variables deben tener una distribucién normal. Si los datos no tienen una distribucién normal
una o ambas variables se pueden transformar (transformacion logaritmica) o si no se calcularia
un coeficiente de correlacion no parameétrico (coeficiente de correlacion de Spearman) que tiene
el mismo significado que el coeficiente de correlacion de Pearson y se calcula usando el rango de
las observaciones. Es evidente que el hecho de la correlacion sea fuerte no implica causalidad.
Si elevamos al cuadrado el coeficiente de correlacion obtenemos el coeficiente de determinacion

r2 que nos indica el porcentaje de la variabilidad.

Para calcular el coeficiente de Pearson entre dos variables X y y, se utiliza la formula:

Covarianza

"TTS S,

donde

Covarianza = Z (X _ X) * (Y _ Y)

1

n—1 ’

para lo cual, S, es la desviacion estdndar de X, S, la desviacién estandar de Y, X la media

de X, Y la media de Y y n niimero de muestras.

3.5. Criterios de seleccién

Para establecer algin parametro de partida se reviso la literatura existente en la cual se
reporta un modelo de degradacion de fenol para granulos aclimatados a 100 mg/L. En el
modelo reportado por [12], se obtuvieron los siguientes valores:gma, 29.73 mg/g SST.h, K
77.55 mg/L, K; 738.61 mg/L y n 2.276. También se han reportado gran variedad de valores
para los valores cinéticos de la ecuaciéon de Haldane, cuyos rangos varian para ¢mq. de 137 a
1027 mg/g.h, para K, de 1 a 481 mg/L y para K; de 72.45 a 934.5 mg/L [18].

Asi mismo, en [13] se han hecho propuesto valores de estos pardmetros cinéticos para
granulos aerobios degradados de fenol con K; a 212 mg/L, ¢nas a 233 mg/g.h y K a 481
mg/L. Los valores encontrados en dicho trabajo para K y K; se encuentran en los intervalos

anteriores; sin embargo, el valor calculado para ¢, es muy inferior al rango aceptado en la



3. Diseno y anélisis del modelo de velocidad de degradacién

35

Cuadro 3.1: Modelos de prueba

Valores | Modelo 1 | Modelo 2 | Modelo 3
qmax 60 60 90
K 350 250 500
K; 1800 938 900
n 2.45 2.4 2.52
r 0.9530 0.9548 0.9327
r? 0.9081 0.9116 0.8699

literatura, lo que puede deberse a una acumulacién de biomasa inactiva en los granulos o a

diferencias en los mecanismos de transferencia de masa [6].

Es evidente que lo valores propuestos para una aclimatacion de la biomasa a 500mg/L de
fenol tienen que explicar un mayor crecimiento en comparaciéon con los granulos aclimatados

a 100mg/1 de fenol. A partir de este criterio se obtuvieron los valores iniciales de pruebas.

El coeficiente de correlacion como previamente se indico oscila entre —1 y +1 encontrandose
en medio del valor 0 que indica que no existe asociacion lineal entre las dos variables de estudio.
Se pueden presentar casos en los que presente una correlacion de 1 o superior y su concordancia
sea nula, este factor no fue decisivo para la eleccién del modelo 6ptimo pero sirvioé de partida

para el mismo.

Para ilustrar este fenémeno presentamos diversos modelos, en la tabla (3.1) se presentan
los valores de los parametros de los tres modelos, asi como los indices r y r? entre los valores

reales de fenol en el sistema y los valores simulados con el modelo propuesto.

Los resultados de simulaciéon del modelo 1 se muestran en la figura 3.3. En la subfigura
superior se muestra la velocidad especifica de biodegradacién y en la subfigura inferior es pre-
sentada la correspondencia de los perfiles de consumo con relacién a los datos experimentales
para diferentes concentraciones iniciales de fenol. Asi mismo, los resultados de simulacién para

el modelo 2 se muestran en la figura 3.4 y en la figura 3.5 para el modelo 3.

La correspondencia gréfica es mejor en el modelo 1 que en el modelo 2 de forma cualitativa.
Si se utilizara solamente el criterio de inspeccién visual para la eleccion del modelo final, se
descartaria el modelo 2. Sin embargo, el modelo 2 esta dentro del rango reportado en la
bibliografia, como se muestra en la tabla 3.2 y el coeficiente de Person (r) y de determinacion

(r?) es mayor en el modelo 2.
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Figura 3.3: Velocidad especifica de biodegradacion y perfiles de consumo para 245, 356, 481,
700, 921,1171 mg/L de concentracion inicial de fenol para el modelo 1

Cuadro 3.2: Constantes obtenidas para la biodegradacion del fenol

Microorganismo tmaz(R™1) Ky(gl™h) Ki(gl™h) qs(gg™)
P. Puntida F'1¢ 0.11 + 0.01 0.032 — 0.80 + 0.07
P. Puntida MTCC 1194 0.305 0.036 0.129 0.65

P. Puntida ATCC 17484 0.534 < 0.001 0.470 0.52 + 0.08
Ralstonia eutropha 0.410 0.002 0.350 0.68
Lodos activados 0.143 0.087 0.107 0.60
Lodos activados 0.246 0.027 0.524 —
Lodos activados 0.131 — 0.363 | 0.005-0.266 | 0.142-1.199 —
Lodos activados 0.260 0.025 0.173 0.545-0.616
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Figura 3.4: Velocidad especifica de biodegradacion y perfiles de consumo para 245, 356, 481,
700, 921,1171 mg/L de concentracién inicial de fenol para el modelo 2
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Figura 3.5: Velocidad especifica de biodegradacion y perfiles de consumo para 245, 356, 481,
700, 921,1171 mg/L de concentracién inicial de fenol para el modelo 3

El modelo 3, en comparacién con el modelo 2, presenta una menor correlaciéon. La valoracion
grafica en el modelo 3 es menor que en el modelo 2. Sin embargo, cumple con una mayor

predicciéon en las cinéticas.

Para la eleccion de un modelo, se debe tener en cuenta tanto el significado estadistico
del coeficiente r? como la relevancia biolégica de los parametros que describen el consumo de
fenol. Dentro de los modelos estudiados, el modelo 1, donde K; = 1800, no se encuentra en
los parametros conocidos. Para los modelos 2 y 3, todos los valores estan dentro del rango

reportado.

Por lo cual, a pesar de que el primer modelo mostraba mejores resultados de prediccion
para la velocidad de degradaciéon en las diferentes concentraciones iniciales de fenol de los
datos reales, sus rangos de valores no se encuentren en su totalidad en los rangos establecidos.

Entre el modelo 2 y 3, se seleccion6 al que presenta el mayor indice de determinacién, asi como
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Figura 3.6: Sensibilidad paramétrica K;

la valoracién grafica del mismo. De esta manera, se retuvo el modelo 2.

Es importante mencionar que estos modelos no son los tnicos con los cuales se realizaron
las pruebas para la obtenciéon un modelo 6ptimo, pero sirven para establecer las condiciones

de trabajo y el criterio empleado para lograr el objetivo planteado.

3.6. Sensibilidad paramétrica

Para identificar los pardmetros que tienen mas influencia sobre la capacidad de prediccion
de un modelo, se efectiia el analisis de sensibilidad paramétrica sobre gmaz, Ks, K; y n. En
este analisis se mantienen fijos todos los parametros y se varia uno a uno cada parametro, en
funcién de los valores minimos y méximos de la literatura. Esto permite ver que pardmetro
afecta mas a la calidad de prediccién del modelo y en que regiones de operacion. De la figura
(3.6) a la figura (3.9) se muestran las simulaciones con la variacién de cada parametro, asi

como la simulacién del modelo con los valores nominales.

Segtn los resultados de analisis reportados por [6] gmaz y 7 son los que mas impactan la
capacidad de predicciéon del modelo. Este es un proceso sensible a cambios de K lo que nos
indica que el fenémeno mas importante es la inhibicién. La variable n, como puede observarse
en la figura 3.9, representa un importante factor de adaptaciéon sin afectar las variables bi-
ologicas representativas. Por otra parte, k; (figura 3.6) hace mas amplio y ks (figura 3.7) mas
corto el rango de concentraciones de S(t) en las cuales la inhibicion todavia no es importante.

A su vez la figura ilustra 3.8 como ¢4, establece la tasa maxima de crecimiento, sin modificar



40 3.6. Sensibilidad paramétrica

K, ma/L
90 T T

L h
0 500 1000 1600

Figura 3.7: Sensibilidad paramétrica K

Oinax B8 H
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la dindmica de inhibicién o limitacion. Esto es, el parametro ¢,,axr actiia como una ganancia

proporcional.

3.7. Conclusiones

En este capitulo se propuso un modelo analitico para un proceso de degradaciéon de fenol
por granulos aclimatados 500 mg/L. El estudio de la cinética degradacion se llevo a cabo en
matraces agitados utilizando cantidades equivalentes de granulos y concentraciones iniciales

de fenol comprendidas entre 42 y 1172 mg/L

Se ajustaron 3 modelos que presentaran una prediccién en los datos reales del proceso
aceptable. Para la seleccion de los parametros, se realizo tanto un estudio estadistico, como un
estudio cualitativo, basado en una inspeccién visual de la capacidad de prediccién del modelo,

asi como la interpretabilidad de los valores de los parametros.

Al final se decidi6 mantener al modelo que, si bien no fue el que mejores capacidades de
prediccion presentaba, el compromiso entre predicciéon e interpretabilidad fue el mejor entre

los modelos seleccionados.

Con el fin de analizar la influencia de cada parametro en el modelo, asi como de interpretar
estas, se realiz6 un estudio de sensibilidad, el cual muestra que el fenémeno mas importante en
el proceso es la inhibicién, el pardametro que mayor afecta la calidad de predicciéon del modelo

y las regiones de operacion.



CONCLUSIONES

En este trabajo se realiz6 un estudio completo de un reactor SBR: desde su Instrumentacion
para una mejor operacion y la obtencién de mejores resultados, hasta un analisis numérico de

estos resultados.

El sistema desarrollado se encuentra en operacién continua desde septiembre del 2005.
Cumple con todos los requerimientos para su buen funcionamiento y permite alcanzar las
metas establecidas facilitando al usuario la operacién del sistema durante el proceso de exper-

imentacién y operacién continua y esto sin necesidad de la presencia fisica de los operadores.

Se present6 la importancia de modelar el sistema, ya sea para prediccién o sustentacion.
Se describen los diversos problemas existentes en el diseno de modelos biolégicos, los cuales
tienen una mayor complejidad debido a los eventos involucrados se tienen que generalizar.deben

generalizarse.

Se realiz6 un estudio detallado de las condiciones quimico-bioldgicas existentes dentro del
reactor, y se presentaron los elementos de catélisis, substrato y comunidad microbiana que

interactian.

Al realizar consideraciones generales estamos suponiendo que el comportamiento de la
poblacién es tnico. Para la consideraciéon de variables biologicas se tiene una desventaja en
cuanto a la formacién de residuos. Sin embargo, los resultados arrojados en estas condiciones

son aceptables.

Tipicamente se supone que no existe un crecimiento en la biomasa, por lo que la velocidad

43
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de consumo esté en funcién del substrato. En este caso se pueden utilizar las ecuaciones de

tasas de crecimiento para describir este fenémeno, sustituyendo fimaz POT Gmaz

Se obtuvo un modelo cinético basado en la expresion de Haldane que permite describir
adecuadamente la relacion existente entre la velocidad especifica de degradacion(gs) y la con-
centracion de fenol (.S). Dicho modelo podria ser utilizado como herramienta de prediccion y
control del proceso de granulacién, y en la optimizaciéon del tratamiento biolégico de aguas
residuales fenolicas. Asi mismo, el analisis de sensibilidad permitié identificar los parametros
que mas influyen en el modelo obtenido, lo que indicé que el fenémeno mas importante del

proceso es la inhibicién ejercida por el substrato.



APENDICE A

CINETICAS

En este apéndice se presenta el cédigo en Matlab para simular el consumo de fenol en el

tiempo y poder compararlo con los resultados experimentales.

%% Simula el sistema dinamico para los experimentos selecionados
close all
clear all

clc

%% Recupera datos experimentales

M = experim;
%% Inicializacién

% Los parametros estan dados por [q_max, K_s, K_i, n]

g_max = 90;
K_s = 481,
K_i = 938;
n = 2.47;
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par = [q_max, K_s, K_i, n];

% Experimentos a simular

exper = [1 234567 8];

%Intervalo de los puntos a graficar de simulacidn

inc = .1;

%Forma de presentar las graficas

ventana = 0; %Todos los experimentos en una sola figura
%hventana = 1; %Una figura por cada grafica

%% Simulacién

for i = exper

%Condiciones iniciales

t0 = M(@1).t(1);
tf = M(i).t(end);
SO = M(1).S(1);
X0 = M(1).X;

%Simulacién (utiliza la funcidén Modelo

[t,y] = ode45( @Modelo, tO:inc:tf , SO , [] , par, X0 );

JiRecuperacién
MS(i).t = t;
MS(i).S = y;

end

%% Grafica funciones y datos experimentales y los guarda en archivo

if ventana == 1 Una figura por experimento
for i = exper
figure(i);
plot(M(i).t, M(i).S, ’ob’, MS(i).t, MS(i).S, ’-r’);
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title([’Experimento ’,int2str(i)]);
xlabel (°Tiempo (h)’);
ylabel(’Fenol (mg/1)’);
end
elseif ventana ==
A = ceil(length(exper)/2); %Para hacer dos columnas
for i = 1:length(exper)
subplot(A,2,1);
plot (M(exper(i)).t, M(exper(i)).S, ’ob’, MS(exper(i)).t, MS(exper(i)).S, ’-r’);
title([’Experimento ’,int2str(exper(i))]);
xlabel (’Tiempo (h)’);
ylabel (’Fenol (mg/1)’);
end

end
%% Guarda los datos en un archivo

for i = exper
%Datos experimentales
lugar = [’datos\exp_’,int2str(i),’.txt’];
D = [M(@1).t M(i).S];
save(lugar, ’D’, ’-ASCII’);

%#Datos simulados

lugar = [’datos\sim_’,int2str(i),’.txt’];
D = [MS(i).t MS(i).S8];

save(lugar, ’D’, ’-ASCII’);

end



APENDICE B

VELOCIDAD DE CRECIMIENTO

En este apeéndice se muestra el cdédigo necesario para crear una interfase gréafica bajo
Matlab que permita modelar la tasa especifica de consumo de substrato y compararlo con

datos experimentales.

%% E1 siguiente programa muestra los datos obtenidos por minimos
%% cuadrados para la realizacdén de una aproximacién a la curva

%% de velocidad de degradacidm.

%% Nombre de la funcidén y caracteristicas de disefio para la interfaz grafica.

function varargout = Aproximacion(varargin)

gui_Singleton = 1; gui_State = struct(’gui_Name’,mfilename,
’gui_Singleton’, gui_Singleton,
’gui_OpeningFcn’, @Aproximacion_(OpeningFcn,
’gui_QOutputFcn’, @Aproximacion_QOutputFcn,
’gui_LayoutFcn’, [] ,
‘gui_Callback’, [1);

if nargin && ischar(varargin{1})
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gui_State.gui_Callback = str2func(varargin{i});
end

if nargout

[varargout{1l:nargout}] = gui_mainfcn(gui_State, varargin{:1});
else
gui_mainfcn(gui_State, varargin{:});

end

function Aproximacion_OpeningFcn(hObject, eventdata, handles, varargin)
handles.output = hObject;
guidata(hObject, handles);

function varargout = Aproximacion_OutputFcn(hObject, eventdata, handles)

varargout{1} = handles.output;

function editl_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’) ;
else
set (hObject, >BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor?’));

end

function edit2_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, >BackgroundColor’, ’white’) ;
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));

end

function edit3_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, >BackgroundColor’, ’white’) ;
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));

end
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function edit4_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’) ;
else
set (hObject, >BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor?’));

end

function butgraficar_Callback(hObject, eventdata, handles)
dat=load(’datos.m’);

datl=load(’datosl.m’);

plot(dat(:,1),dat(:,2),%0%);

hold on

S = [0:.01:1500];

gmax = str2double(get(handles.EDgmax,’String’));
ks = str2double(get(handles.ks,’String’));

n = str2double(get (handles.n,’String’));

ki = str2double(get(handles.ki,’String’));

q = (gqmax*S)./(ks+S+(S.7n)./ki);

plot(S,q,’b’); hold off

function butcargardatos_Callback(hObject, eventdata, handles)
dat=load(’datos.m’); plot(dat(:,1),dat(:,2),%0%);
hold off;

En la figura (B.1) se muestra la captura de pantalla del programa, donde se pueden observar
las parte siguientes:

A Introduccion de los datos.

B Botones de analisis (carga y graficacion de datos ).

C Gréafica resultante.
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n Aproximacion

alor de gmax: 80

Valor de n:
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Figura B.1: Panel grafico
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