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ABSTRACT

El empleo de los laboratorios virtuales, dentro del campo de las ingenierias, permite desarrollar el conocimiento
aprendido en sesiones tedricas con una mayor flexibilidad de uso y con bajos costes. El estudio de los procesos
de digestién anaerobia a través de simulaciones en laboratorios virtuales como complemento a las clases tedricas,
hace posible que los estudiantes puedan entender, de una forma pedagogica, como la materia organica puede
ser degradada por la accién de unos microorganismos en un ambiente carente de oxigeno. En este trabajo se
presenta un modelo y una metodologia de cdlculo para ser aplicada través del software FreeFem++ & Freefem-cs,
con el objetivo final de poder simular como funciona la digestién anaerobia dentro de digestores tipo batch de
carga parcial y mezcla discontinua. Se pretende crear una propuesta de innovacién educativa proporcionando
una herramienta para la mejora del conocimiento que tiene que ver con la dindmica de fluido computacional y
los procesos bioquimico de digestién anaerobia. Y de forma transversal, se pretende ampliar los conocimientos
en el lenguaje de programacion y en simulaciéon. El objetivo de esta propuesta es ser utilizado en las actividades
formativas practicas a desarrollar por el estudiante en el contexto de alguna asignatura de los grados y masteres
universitarios con competencia en el area de tecnologias medioambientales.

Keywords: Laboratorios virtuales, Digestion anaerobia, FreeFem++ & FreeFem-cs, Biorreactores mezclas het-
erogénea

1. INTRODUCCION
1.1 Antecedentes

La resolucién de los diversos problemas de la ingenierfa lleva asociado un conjunto considerable de conceptos,
fenémenos, propiedades y pardmetros de diversa complejidad, que en la mayoria de los casos implica un elevado
grado de abstraccién. Tradicionalmente los procesos de ensenanza-aprendizaje en las titulaciones de ingenierias
se han fundamentado a través de sesiones tedricas y practicas. Las practicas se plantean desde dos puntos de
vista; propuesta y resolucién de problemas, y practicas en laboratorios. Estas tltimas, suelen ser realizadas con
equipos comerciales, normalmente, con costes elevados tanto en adquisicién como en mantenimiento que a veces,
no pueden ser asumidos con los recursos o dotaciones econémicas disponibles en los laboratorios docentes. Los
laboratorios virtuales (LV) son sistemas computacionales, accesibles via Internet, donde es posible simular un
laboratorio convencional y cuya utilidad se ve justificada, entre otros, debido a lo siguiente;

e Su uso por un amplio nimero de estudiaste sin coincidir en el espacio ni en el tiempo.
e Ventajas econémica en cuanto costes.
e La posibilidad experimentar de manera atrevida sin miedo a sufrir o provocar accidente.

e A diferencia de los laboratorios convencionales, que no disponen de suficiente claridad gréficas, estos ofrecen
una visiéon mucho maés intuitiva.

El uso de los LV para el estudio de los procesos de Digestién Anaerobia (DA) provee, al estudiante, de una rica
experiencia, familiarizandose con los fenémenos relacionados con dichos procesos. Ademads ofrece la posibilidad
de contrastar hipdtesis y de investigar por medio del conocimiento conceptual y procedimental relacionados con
la metodologia cientifica.



1.2 Objetivos

El objeto de este trabajo es presentar un modelo y una metodologia de calculo para biorreactores con mezclas
discontinua tipo Batch, por lotes, donde se desarrollan procesos de DA, y donde gracias a la implementacién
de un algoritmo pueda ser posible realizar simulaciones numéricas de los diferentes fenémenos relacionado con
dichos procesos. Todo ello esta orientado para que a través de su puesta en practica, en los LV, sirva de estrategia
de aprendizaje significativa, que ayuden a los estudiantes de las titulaciones de grado y méster en el &mbito de la
ingenierias, en el area de tecnologia ambiental y sostenibilidad, en el aprendizaje y comprension de las relaciones
existente entre variables y pardametros relacionados con los procesos de DA.

Mediante del uso de la herramienta computacional, de cdlculo y simulacién, incluidas en el software de
libre acceso FreeFem++ & FreeFem-cs,' es posible abordar este tipo de problemas, de una forma relativamente
sencilla, a partir de la definiciéon de sus ecuaciones diferenciales en derivadas parciales, siendo, practicamente,
imposible de resolver por cualquier método analitico.

Teniendo en cuenta el propdsito educativo de la propuesta, para el diseno del modelo se ha utilizado la
descripcion de de la materia organica y de la biomasa en su formas més simple. A través del uso de la herramienta
computacional, de cdlculo y simulacién, incluidas en el software de libre acceso FreeFem++ & FreeFem-cs,' es
posible abordar este tipo de problemas, de una forma relativamente sencilla, a partir de la definicién de sus
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales, siendo, practicamente, imposible de resolver por cualquier método

analitico.

1.3 Contribucién de la mejora de competencias, conocimiento y capacidad

Este trabajo se desarrolla dentro de los Proyectos de Innovacion Educativa para la Formacién Interdisciplinar
(PIEFI)- Linea 3. Contenidos y programas de formacién y en el seno del Proyecto de Innovacién Educativa
”Laboratorios como entornos de trabajo para el aprendizaje activo y colaborativo mediante el diseno, desarrollo,
construccion, utilizacién y el rediseno de equipos y dispositivos para su aplicacién en las practicas (PIE 2022-
60)” de la ULPGC. Todo ello estd orientado a las ensefianzas superiores de Master en Tecnologias Industriales
y Grados en Ingenierfas, en especial Ingenierfa Quimica e Ingenierfa Quimica Industrial (Figura 1).
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Figure 1. Marco de la propuesta

Las descripciéon competencias asociadas a la herramienta propuesta son las siguientes:

1. Conocimientos basicos y aplicacion de tecnologias medioambientales y sostenibilidad.

2. Realizar el diseno y gestion de procedimientos de experimentacion para el modelado de fenémenos y sistemas
en el ambito de la ingenieria quimica.

3. Realizar el disenio y gestién de procedimientos de experimentacién para estudiar la cinética de las reacciones
quimicas y reactores.



4. Capacidad para disenar, gestionar y operar procedimientos den simulacién, control e instrumentaciéon de
procesos quimicos.

2. MODELO
2.1 Caracteristicas operacionales

Para la descripcién del modelo en 2D ha sido considerado un biodigestor, de seccién rectangular (ver Figura
2) tipo batch o por lotes, en el que tanto el sustrato como la biomasa se encuentran sin mezclar. Debido a la
complejidad de los procesos biocinéticos reales y las limitaciones matematicas para poder describir la actividad
anaerobia, y teniendo en cuenta la finalidad que se le va a dar al estudio, se ha considerado un modelo sencillo
con capacidad de poder predecir la produccién de biogds. La cinética de crecimiento de los microorganismos
ha sido contemplada en el modelo a fin de poder determinar la naturaleza dindmica de los procesos de DA.
Su actividad y, consecuentemente, la produccién de biogds puede ser analizada con el modelo, planteando una
serie de condiciones iniciales y de fronteras; caudal de entrada, caracteristicas de sustratos y microorganismos
(concentraciones, parametros cinéticos etc.).

Label bord Label cover
—— ¥

. dreadedescarga |

25 5
Label floor
Eje x(m)

Figure 2. Representacién esquemaética del biodigestor donde se ha utilizado la mitad de la geometria y de su topologia
para el calculo. El mallado resultante esta formado por 36642 tridngulos y 18202 vértices.

2.2 Ecuaciones gobernantes
2.2.1 En el momento que se efectia la alimentacién del reactor

En este periodo, el movimiento del fluido dentro del reactor responde a los fenémenos advectivos y difusivo,
en el que matemdticamente quedan descrito a través de la ecuacién adveccién-difusién(AD).? Como se ha
considerado que esta fase transcurre de forma muy rapida, es por ello por lo que no tiene lugar reacciones
bioquimicas en dicho periodo. Las ecuaciones gobernantes, formulacién fuerte, y las condiciones de contornos
considerada son las siguientes,

g—ffCDAqSJrﬁVcﬁ:F(x,y) para x,y € §)
(b(may’t) = gD(xay) para T,y € 1_\D C 8Qat >0 (]-)
9¢(x,y,1)

o n(z,y) =gn(z,y) para x,y ¢ I'y CINt>0

donde (¢) es un valor escalar que representa las concentraciones tanto de sustrato como de microorganismos;
@ = (u1,uz) viene dado por la ecuacién de Stokes en estado estacionario (2); I'p y I'y son las condiciones de
contorno de Dirichlet y Neumann respectivamente, F'(x,y) Es una funcién que representa el término fuente, que
en este caso tiene el valor igual a cero (0)



La Ecuacién de Stokes ha sido empleada para la describir el movimiento del fluido durante esta etapa de
alimentacion.

El modelo planteado considera un fluido newtoniano con densidad y viscosidad constante.®* La formulacién
fuerte y las condiciones de contorno de Dirichlet I'p and I'y se representa a continuacion;

fVAUJer:ﬁ para x,y € €
Vi=0 para z,y €
(2)

U=y para x,y € I'p

Vi-n+pn=g para x,y € I'y

donde @ es la velocidad del fluido p es la presién, y I'p, I'y son las condiciones de contorno de Dirichlet y
Neumman. En este caso las condiciones de Dirichlet vienen definido en la frontera inferior, Label floor (ver
Figura 2) con velocidad constante y sentido ascendente.

2.2.2 Durante el tiempo de retencién

Ecuacién Difusién-Reaccién (DR). Se trata de una solucién numérica universalmente utilizada dentro de
los modelos mateméticos para describir los fenémenos fisicos, bioquimicos y fisicoquimicos.” Las ecuaciones
gobernantes, formulaciones fuertes, y las condiciones de contorno son las que se definen seguidamente.’® ;

% — DA+ f(¢) = F(a,y) para z,y € Q
d(x,y,t) = gp(x,y) para z,y ¢ T'p COQ,t >0 (3)
dp(z,y,1)

5 n(x,y) = gn(z,y) para x,y ¢ 'y C Ot >0
n
donde (¢) son escalares que pueden representar tanto las concentraciones de sustratos como de células f(¢)
es la funcién fuente; siendo positivo f(¢) > 0 para el crecimiento y negativo f(¢) < 0 para la muerte del
microorganismo y consumicién de sustrato. Este término se calcula con las formulaciones planteadas a partir de
la cinética del crecimiento (Ecuacién 4).

Modelo de digestion anaerobia A pesar de que los procesos de DA han sido modelados por una gran
cantidad de autores, el propésito didactico del modelo justifica que se haya seleccionado aquellos que plantean
modelos mucho mas simples, , que consideran componentes basicos de la materia orgédnica, glucosa, y donde la
colonia bacteriana es tratada en su conjunto. Para ellos se ha usado distintas propuestas recogidas de diversas
publicaciones.

Metabolismo microbiano El crecimiento bacteriano ha sido modelado a partir de las ecuaciones de
crecimiento de Monod (; tasa de crecimiento especifica, Eq. 4), quedando excluido los fenémenos inhibitorios.
La relacion existente entre el crecimiento bacteriano y las concentraciones de sustratos puede ser representada,

a partir de modelos experimentales, tal como se expresa en las Ecuaciones 49,10
S;) = — = —lU— ; X;) = =uX; — KgX = Hmazx; ; 4
AGH 5t hy, o fX)=—-=u aXi = fimaz, g (4)

donde S;(kg DQO m~3) es la concentracién de sustrato, X; (kg DQO m~3) es la concentracién de biomasa
, b (d71), es la constante de monod, velocidad especifica,'’ fiaz, (d71) es la tasa maxima de crecimiento de
un determinado microorganismo, Y7 es un coeficiente de rendimiento del sustrato, Kd(d~') es la tasa de lisis del
microorganismo, and Kg, (KgDQO m™3) es la constante de saturacién del sustrato.

Para la sintesis de nuevo material (C5 H7NO3) a partir de la glucosa (CsH120s), se ha utilizado la siguiente
ecuacion estequiométrica:!'!
CsH1206 + 1.2BH3 — 1.2C05H7NO5 + 3.6 H,O (5)



Table 1. Pardmetros fisicos y cinéticos, T.R. es el tiempo de retencién, Sient y Xient son las condiciones de contorno para

el sustrato y microorganismo respectivamente, y * indica que se trata de kg de DQO.

Q T.R. D Stent KXient Kq K o
(m?/d=1) d kg* -m=3 | kg* -m=3 | d7' | kg -m~3 | d!
30 1 8.64¢ 3 1 100 0.9 0.0333 1

Produccién de biogas Finalmente, para la simulacién de los procesos de produccion de biogés, se ha
considerado las recomendaciones de varios autores,'? ' que plantean valores tedricos del potencial de formacién
de biogas. Cabe destacar la hipétesis de Basergas'* que propone que se puede obtener 0.79 m? de biogés por kg
de materia organica, a partir de la descomposicion de carbohidratos.

2.3 Aplicacién de FreeFem++ & FreeFem-cs como herramienta de calculo

El célculo fue llevado a cabo mediante el software de libre acceso FreeFem++ & FreeFem-cs (Fig??). Se trata de
un lenguaje de programacién para el calculo de ecuaciones diferenciales en derivada parciales usando del método
de los elementos finitos.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

A partir del modelo planteado y metodologia de resolucién, y con la geometria definida y la informacién descrita
en la tabla 1, se llevé a cabo las simulaciones para un biodigestor tipo batch con mezcla no homogénea, tal como
queda reflejada en las Figuras 3, donde se visualiza la distribucién del sustrato (Si) y el comportamiento de la
biomasa (Xi) para precisos instantes; tercero, octavo y veinteavo dia.
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Figure 3. Substrate (up) and cells (down) at time 3,8 and 20 days.

En esta misma imagen (Figura 3) se manifiesta el vinculo existente entre las concentracién de sustrato y la
abundancia de la colonia microbiana. Esta tltima se incremente en aquellas zonas donde existe mayor cantidad
de alimento, y a medida que este es consumido, se produce el efecto contrario. Por otro lado, el efecto de carga
o alimentacién del biodigestor se ve también reflejado en los tres momentos elegidos. En este caso se produce
un movimiento ascendente de todo el liquido con la consiguiente aportaciéon de nuevo material y el empuje de
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Figure 4. Representacién del evolutivo; concentraciones de sustrato (izda.) y microorganismos (dcha.) a lo largo del
tiempo, para los puntos 1-3 tomados de la Figura (2). En el eje de abscisa (y) esta representado las concentraciones en
kg(DQO)/m?, y en el de ordenadas el tiempo en dias

las concentraciones que ya se encontraban dentro del reactor. Con todo ello resulta que la mayor actividad
microbiana se concentra en la zona intermedia que con la aportacién diaria, se mantiene el estado estacionario
en dicha zona.
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Figure 5. Distribution of the biogds forming (L per m3) within the reactor

La Figura 3 muestra la evolucién de las concentraciones de sustrato y microorganismos a lo largo del tiempo
para los 9 puntos seleccionados (P1-P9. ver Figura 2). Aqui puede observarse que las graficas se ajustan modelo
tipo [15] para procesos anaerobios con carga discontinua. En los puntos intermedios se aprecia como existe un
pequeno espacio de tiempo, periodo inicial, en el que el aporte de material llegard, pasado un tiempo, a través
de las diversas alimentaciones que se producird diariamente en el reactor. Una vez se disponga de las distintas
concentraciones, el sustrato es consumido y los microorganismos tiende a multiplicarse. Una vez alcanzado un
determinado valor, estos ultimos tenderan a disminuir hasta el momento en que el movimiento de adveccién del
fluido aporte nuevas concentraciones en ese lugar, volviéndose a repetir la misma secuencia. La evolucién de
ambas graficas nos indica de forma razonable la relacién existente entre las colonias de microorganismos con el
sustrato.



En la Figura 5 se observa la distribucién del potencial de formacién de biogds en m? de biogds por m> de
disolucion. La simulacion nos indica que existe valores altos en aquellas regiones donde los indicadores de la
actividad biolégica son mayores, es decir en las zonas intermedias, y del mismo modo los valores mas bajos se
produce en zonas con menor actividad.

4. CONCLUSION

En este articulo presenta un modelo, y una metodologia de calculo y simulacién de los procesos de DA para
biodigestores tipo batch con carga discontinua. A partir de los modelos de Stokes, adveccién-difusion y difusion-
reaccion, ademds de la cinética de Monod para describir el comportamiento de los microorganismos anaerobios,
se definié una metodologia en el que, debido al cardcter educacional del estudio, fue considerado aspectos bésicos
de este proceso. Con la ayuda del lenguaje de programacién FreeFem++ & FreeFem-cs, para el calculo de
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales a través del método de los elementos finitos, fue posible plantear
un algoritmo donde pudiera describirse y simularse el proceso de remocion de sustrato, el crecimiento y muerte
de la biomasa, y formacién del producto en forma de biogas.

A partir de los resultados de esta propuesta innovadora, se plantea el modelo y la metodologia de manera
que pueda ser incluida dentro de la comunidad educacional, en el que los estudiantes puedan participar de forma
activa/interactiva dentro los LV, formando parte, asi, de una actividad més en el proceso de entrenamiento para
el aprendizaje dentro del entorno de las Ingenierias. Con el uso de esta herramienta el estudiante adquirira las
habilidades siguientes;

1. posibilidad de elaboracién de disenos experimentales para la solucién de los problemas que se le planteen
dentro del campo de la investigacion en digestién anaerdbica.

2. disponer de las capacidades y destrezas minimas para el diseno e implementacién de modelos de digestion
anaerdbica, adaptandola a diversos parametros de modelizacion validas para tareas experimentales de
investigacion y desarrollo en el &mbito de las tecnologias del medio ambiente.

El hecho de que se haya empleado software de libre acceso, FreeFem++ & FreeFem-cs, facilita que los estudiantes
puedan acceder al cédigo y adaptarlo a las diferentes situaciones que se les pudiera presentar, con el fin de poder
ampliar la experimentacion con el uso de los LV. Todo ello le ofrece un extra al estudiante puesto que la ayuda
a ampliar el aprendizaje transversal como es el caso de la programacién.
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