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ABSTRACT

En este trabajo se ha desarrollado una propuesta de modelizacion y simulacién numérica con un software libre de cédigo
abierto, Scilab. La propuesta para el aprendizaje consiste en la simulacién de un biodigestor anaerébico ante una carga
continua y discontinua con un modelo matematico AM2 basado en dos reacciones, la acidogénesis-acetogénesis,
considerando un crecimiento de tipo Monod, y la metanogénesis, con un crecimiento tipo Haldane. La digestion anaerdbica
se ha convertido en un proceso satisfactorio para la estabilizacion de aguas residuales con alta carga orgénica. El objetivo
de esta propuesta es ser utilizado en las actividades formativas practicas a desarrollar por el estudiante en el contexto de
alguna de las asignaturas de los Grados y Master Universitario con competencias en el area de tecnologia medioambiental.
En las simulaciones, el modelo propuesto ha demostrado ser una herramienta efectiva para la simulacién del proceso de
digestion anaerdbica, ha demostrado ser un sistema eficiente para reducir la carga organica en aguas residuales y es versatil
ya que permite modificar el disefio, de forma rapida, en funcion de las necesidades futuras por los estudiante o docente que
se puede utilizar para comprender y aprender el objetivo propuesto.
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1. INTRODUCCION

La digestién anaerébica se ha convertido en un proceso satisfactorio para la estabilizacion de aguas residuales con alta
carga organica, y es importante comprender los diversos factores que afectan el disefio del biorreactor. Asimismo, los
sistemas de tratamiento anaerdbico son procesos naturales que tiene lugar en areas donde no hay oxigeno libre disponible
y son ideales para el tratamiento de residuos altamente biodegradables. La digestién anaerébica se ha vuelto mas popular
en los Ultimos afos, principalmente debido a su capacidad para generar energia a partir de los desechos *. Los avances en
las metodologias de ecologia microbiana en las Ultimas décadas han dado lugar a las herramientas para calificar y
cuantificar sistemas impulsados microbialmente, permitiendo a los tedricos probar mejor las hipétesis, lo que resulta en el
potencial de un mejor disefio de ingenieria y operacion de procesos bioldgicos 2.

El objetivo principal de este trabajo es una propuesta sencilla de modelizacién y simulacién numérica con SCILAB, para
el aprendizaje de la dindmica continua y discontinua de los digestores bioldgicos con un modelo matematico AM2 para el
tratamiento de aguas residuales, debido al alto costo que se debe enfrentar al implementar una instalacion de este tipo 3-5.
Por este motivo, se han desarrollado diversos modelos matematicos para la simulacidn cuya utilidad dependeréa del objetivo
y complejidad del trabajo.

Para realizar la simulacion se ha elegido el programa informatico Scilab, es gratuito y de "codigo abierto”. Este programa
esta orientado al calculo numérico, especialmente a las aplicaciones cientificas y de ingenieria... Puede ser utilizado como
simple calculadora matricial, pero su interés principal radica en los cientos de funciones tanto de propoésito general como
especializadas que posee, asi como en sus posibilidades para la visualizacién gréfica. Varios autores han elegido este
programa debido a que se pueden encontrar muchos ejemplos de programas listos y probados®-2°,

Por lo tanto, es de interés desarrollar estrategias de aprendizaje, basada en las TICs, las cuales ayuden a los estudiantes, de
los grados y masteres del area con competencias en tecnologias del medio ambiente, a aprender y comprender la evolucion
de las variables relevantes en la operacion de los biorreactores anaerdbicos, ademas siendo til para la estimacién del
potencial de generacion del biogés y su valoracién como vector energético 8°. Este trabajo se desarrolla dentro de los
Proyectos de Innovacion Educativa para la Formacién Interdisciplinar (PIEFI) - Linea 3. Contenidos y programas de
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formacion y en el seno del Proyecto de Innovacion Educativa “Laboratorios como entornos de trabajo para el aprendizaje
activo y colaborativo mediante el disefio, desarrollo, construccién, utilizacion y el redisefio de equipos y dispositivos para
su aplicacidn en las practicas” (PIE 2022-60)” de la ULPGC.

2. FUNDAMENTOS TEORICOS DE LA DIGESTION ANAEROBIA

La digestién anaerobia, también denominada produccion de biogés, es un proceso microbioldgico que ocurre de forma
espontanea en la naturaleza en ausencia de oxigeno. Esta se descompone la materia organica en compuestos mas sencillos,
que son transformados en acidos grasos volatiles, que son los principales intermediarios y moduladores del proceso para
la obtencién una mezcla de gases denominado biogas, este proceso se lleva a cabo por la accion de un grupo de
microorganismos especificos que trabajan en secuencias 112,

La digestion anaerobia es un proceso muy complejo debido al alto nimero de reacciones bioquimicas que tienen lugar y
por la cantidad de bacterias involucradas en ellas. De hecho, muchas de estas reacciones ocurren simultaneamente 42, La
digestion se puede agrupar en tres principales etapas: hidrdlisis, formacion de 4cidos y metanogénesis, las cuales serén
explicadas en el apartado de fases de la digestion anaerdbica. Cuando mayor es el nimero de etapas que se consideran en
el modelo matematico mayor es su complejidad, pero a la vez mejora la representatividad del proceso®*2.

Por ser un proceso complejo, el modelado de la digestion anaerobia mejora el entendimiento de este y permite formular o
validar ciertas hipdtesis que se tengan respecto al proceso en si. Un modelo matematico permite predecir el comportamiento
de este proceso complejo cuando es sometido a diferentes condiciones de sus variables manipulables como temperatura,
concentracion, composicion y flujo de los sustratos de entrada, nivel de pH, oxigenacion, etc y de esta manera se reduce
las posibles complicaciones que se pueden obtener cuando el proceso se lleve a cabo *.

2.1 Modelo AM2

En cuanto a la modelizacion matematica del proceso de digestion anaerdbica el modelo AM2 propuesto por Bernard en
2001, esta disefiado para utilizar como sustrato aguas residuales que posean materia organica soluble y basada en
carbohidratos, por lo que la etapa de hidrolisis es irrelevante. En este modelo sélo considera dos reacciones limitantes, la
acidogénesis del sustrato a partir del afluente (S1) y la metanegénesis de los acidos grasos volatiles (S.), obtenidos como
producto en la primera de las reacciones*!®, Esta destinado a aplicaciones analiticas y de control o al desarrollo de
instrumentacion.

2.2 Componentes

En el modelo matematico AM2, se requiere al menos cuatro componentes para describir lo que ocurre en un digestor, el
sustrato, componente que sirve de alimento a la biomasa, S1 y S, y la biomasa, que es el cultivo de microorganismos que
se alimenta la materia organica biodegradable, X; y Xa.

2.3 Procesos bioldgicos en el digestor
El modelo solo considera dos pasos limitantes, la acidogénesis y la metanogénesis.

Primera reaccion: Acidogénesis del sustrato suministrado por el afluente.
@Sy 3 X, + 1,8, + a;CO, 1)

Donde S; es el sustrato organico del afluente, X; es la poblacion de bacterias acidogénicas y a; son los coeficientes
estequiométricos de cada especie.

La cinética utilizada es el modelo de Monod.

S
M1 = Hmax1 * KS—‘;Sl )



Donde pmaxa Crecimiento maximo y Ksla constante Michaelis-Menten.

Segunda reaccién: Metanogénesis de acidos grasos volatiles.

i
@S, = X5 + a;CH, + a5C0, ®)
Donde S; son los acidos grasos volatiles obtenidos de la acidogénesis, X; es la poblacién de bacterias metanogénicas y a;
son los coeficientes estequiométricos de cada especie.

La cinética utilizada es el modelo de Haldane.
S,

M2 = HUmax2 "~ <z 4
s T @
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Dénde pmaxe la tasa méxima de crecimiento bacteriano sin tener en cuenta la inhibicion, Ksla constante de Michaelis-
Menten o coeficiente de saturacién media y K es el coeficiente de inhibicion debido al sustrato.
2.4. Sistema de ecuaciones

El sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias relacionado con la dinamica de la biomasa, del sustrato queda como se
muestra a continuacion.

dxdlt(t) = (n, — D — Kg)X, (5)
dsdl—t(t) = D(Sin, = S1) — 1 Xy )
PO _ (- D - KX, -
% = D(Sin, — S2) + s Xy — a7 ppX, 8)

2.5 Régimen estacionario del modelo AM2

Se considera que un sistema alcanza el estado estacionario cuando las caracteristicas del mismo no varian a lo largo del
tiempo?®1%, Sabiendo esto y teniendo en cuenta los procesos y las variables consideradas en el modelo, para obtener el
estado del sistema en régimen estacionario para las biomasas y para los sustratos se establece que:

(P-l -D- Kdl)xrel =0

9)
D(Sin1 - Srel) -0 H1Xre1 =0
Siendo las ecuaciones correspondientes a la digestion de los azucares (S1),
(Hz -D- Kdz)xrez =0
(10)

D(Sinz - Srez) + oy Xy — az X, =0
Y siendo las ecuaciones correspondientes para la metanogénesis del acido acético (S,).

Suponiendo que las concentraciones de la biomasa son distintas de cero y partiendo de las ecuaciones anteriores, se
considera que:



(b ~D—Kq) =0

(k2 =D —Kq,) =0

Sustituyendo en cada una de las expresiones el valor correspondiente de su propia cinética (2), (4) se queda de la siguiente
forma:

(11)

51 D—Ky =0
Mmax1 K51 + S1 d, —
S, (12)
Hmaxz - ————z5 =D = Kg, = 0
KSz +S, + K

Despejando la concentracion de sustrato de cada una de las ecuaciones, se obtienen los valores en régimen estacionario
para cada uno de ellos.

_ (D+Kg) K,

= 13
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Para los azUcares
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-(1-gipRex j(l——n ) K- KK 0
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Despejando el valor de X1 Y Xre2 €n la segunda expresion (5) de las ecuaciones y sustituyendo los valores ya calculados,
de cada uno de los sustratos, se obtienen sus respectivos valores en régimen estacionario para cada una de las biomasas.

Para los azUcares.

D(Sin1 - Srel)(srel + Ksl)

Kre, = (15)
e 1261 Umaxlsrel
Para los acidos acéticos.
Sre SreZKi + Ks Ki + Stge
Xre, = | D(Sip, — S + —1 X z = 16
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3. REGIMEN TRANSITORIO

Cuando se produce un cambio en las variables del sistema, decimos que el proceso esta en régimen transitorio %1014, Al
cambiar las condiciones de un elemento se pierde el régimen estacionario, y tras sucederse los cambios se vuelve de nuevo
al equilibrio. Al intervalo entre los dos regimenes estacionario se le denomina régimen transitorio.

Como se ha explicado con anterioridad un reactor segln la carga se puede considerar de carga continua, donde la carga se
introduce de forma constante, o discontinua, donde la carga se realiza por lotes, se introduce un caudal entrante Q , que es
equivalente al volumen de carga V: entre el tiempo de carga T. En este apartado ademés de ver como es el sistema en
estado transitorio se va a observar la diferencia entre una carga por lotes y continua °.

3.1 Carga por lotes

Cuando se habla de carga por lotes la carga supone la introduccién de un volumen determinado V1, con una carga organica,
en muy poco tiempo °. El volumen V1, de la carga, cada vez que es introducido desplaza una cantidad de volumen igual
a V4, siendo el volumen total del digestor V-, y volumen no desplazado es V5, por lo que se tiene:

V1=V, +V,. (17)



Una vez que se realiza la carga, el volumen de liquido con la materia organica se supone perfectamente mezclado, en el
mismo instante de la carga. Como consecuencia de lo anterior, la dilucion pasa a tener la siguiente expresion:

A Vi
p=— _T (18)
V,+V, Vg

Donde Q es el caudal de entrada, T el tiempo de carga, V1 el volumen de carga, Vel volumen total del digestor.

Para adaptar el modelo a la entrada por lotes se considera lo siguiente.

dX KX

FT (n )

4s —t=#nT (19)
T = —apX J

Cuando no se realiza la carga

\Y
AS = = (Sin — $*(nT))
Vr
—t=nT (20)

v, .
AX = Ve (Xin — X (nT))J

Cuando se realiza la carga siendo S*(nT) la concentracion del sustrato justo antes de la carga. Quedando la concentracion

S(nT) tras la carga y el mezclado.

SipVi + S*(nT)V.
S(nT) = m1v—(n)2 (21)
T

Para todas las especies presentes consideradas en este trabajo fin de grado la mezcla queda de la siguiente manera:

_ Sinlvl + SIVZ

=2 @
X, = %:lez 23)

. szVlV—:Ssz (24)
X, = w (25)



3.2 Sistema de ecuaciones por lotes

El sistema de ecuaciones por lotes cuando se no se realiza la carga (26) y cuando se esta realizando (27) con la dinamica
de la biomasa y del sustrato queda como se muestra a continuacion.

dXx, (t)
# = (i — KqXq
ds, (t)
% = =0 I Xy
dX, (0 o t#nT (26)
dt = (12 — Kg2)X;
ds,(t)
;t = oy X — a7 X5 )

X, = z—;(xml - X;(nT))

(sml 5;(n))
( ' > t=nT (27)

Xin, — X} (nT))

(smz 5;(nT))

3.3 Método numérico para un sistema por lotes

Debido a que el sistema de ecuaciones muestra unas relaciones no lineales en las variables de estado, resulta necesario la
aplicacion de una aproximacién numérica del problema para la resolucién de este. Este Gltimo supone aplicar los
procedimientos tipicos de los problemas de valor inicial. En este trabajo se propone utilizar un método denominado
predictor-corrector, que se fundamenta en la utilizacidn de una solucién explicita, como solucioén inicial predictora, y luego
a partir de ésta, se utilizara una solucién implicita iterativamente hasta lograr la convergencia de la solucién, con una
tolerancia®?. Las soluciones utilizadas son: para el predictor la forma mas simple de Euler, en su forma explicita, tal y
como se muestra a continuacion:

PO oyw) vt =y (28)

Yn+1 = Yn T hf(tn: Yn)r t, =ty +nh (29)

Y para el corrector la solucién implicita de Crank-Nicolson, o también equivalente a una solucién trapezoidal. Esta solucion
se muestra a continuacion:

d
ﬁ = f(t Y(t)) y(to) = yo (30)

h
Yn+1 = Yn T E [f(tn; Yn) + f(tns1s Yn+1)]' tn =ty + nh (31)

Unificando las dos soluciones en el proceso de prediccion-correccion queda:

yr(lp+1 =y, + hf(t,, y,) = Prediccién (32)
h 33

Yr(1(jr01 Yo + > [f(tn,yn) + f(tnﬂ,yr(lpﬂ)] — Arranque del método (33)
(34)

h
yfl(iklﬂ =y, + 3 [f(tn,yn) + f(tn+1, yr(li“l)] — Correccién, hasta que



(Ck-1 (Cx

Yn+1 ~ Yn+1| <€

Tal y como se indica este proceso iterativo seguira hasta cumplir con las especificaciones de convergencia.

A modo de ejemplo se muestra como quedaria el sistema de ecuaciones propuesto para la biomasa degradadora de azlcares

Explicito
X, —X S 3
s B WY (TR = S I ‘4 )
At Ksl + Sln_1 ! nt
Implicito
Xln - Xln 1 Sln
-1 _ —n__ _ K . X
—At Mmax1 K51 Sln dq 1n (36)
Crank-Nicolson
Xln - Xln_1 — Mmax1 [( Sln—lxln—l _ Kd1> + <M — Kd1>] (37)
At 2 |\Ks, +S1,_, Ks, + 51,

4. RESULTADOS

En esta secci6n se muestran los resultados obtenidos de la simulacion del comportamiento de X; y X; y sustratos, ante una
carga continua y una discontinua en régimen transitorio, segun el tiempo de simulacion. Para esta simulacion, se precisa
variar el caudal de entrada y el tiempo entre carga y carga. Para ello, se ha considerado una carga continua y una carga
discontinua donde V1 es 0.01 litros teniendo siempre un volumen total de 10 litros. Ademas, las condiciones de trabajo son
iguales en ambas simulaciones donde la concentracion de entrada de azdcares es de 20 y a una dilucidn de 30.

—T T — T T T T T T T T T T
02 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 2 28 30 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30
Tiempo de simulacién Tiempo de simulacidn

Figural. Estado transitorio de azlcares a diferentes cargas y el estado transitorio de acidos acéticos a diferentes cargas

En la figura 1 se muestra como la biomasa y las concentraciones de sustratos se ven afectadas por el tipo de carga, en
cuando al sustrato se aprecia que los picos son producidos por la introduccién de la carga y la disminucion por el consumo
de este en el reactor, produciendo una pequefia oscilacion del nimero de bacterias degradadoras de azlcares. Este efecto
también se aprecia en las bacterias degradadoras de &cido acético provocando un desplazamiento en la produccion.
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Figura 2. Plano fase de azlcares y de acido acético en estado transitorio a diferentes cargas.

En las figuras 2 se muestra de la misma forma en el plano fase, pero a tres cargas distintas, la azul, la carga continua, la
roja, la carga discontinua explicadas anteriormente y la naranja, de carga discontinua, donde V1 es 0.015 litros manteniendo
las mismas condiciones. Al variar las cargas, de carga continua, a cargas por lotes, el proceso se ve afectado, pero lleva al
mismo estado estacionario. No obstante, hay que tener en cuenta que para que no se produzca la merma de las bacterias,
al aumentar el tiempo entre carga y carga, se tiene que aumentar el volumen de carga.

5. CONCLUSIONES

En este trabajo el modelo propuesto ha demostrado ser una herramienta eficaz para la estimacion del proceso de digestion
anaerobia y para el aprendizaje de la dindmica continua y discontinua de los digestores anaerobicos. Ademas, el programa
de calculo matematico SCILAB de cddigo abierto, es una herramienta adecuada para llevar a cabo un proyecto de
modelizacion matematica de este tipo, puesto que es una plataforma muy flexible que permite al usuario simular las
condiciones dindmicas que ocurren durante el proceso de digestion anaerobia, siendo por otra parte, de facil aplicacion en
actividades formativas para estudiantes de los Grados y Méster Universitario con competencias en el area de tecnologia
medioambiental.
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