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Nomenclatura

AGCL Acidos grasos de cadena larga
AGV Acidos grasos volatiles

DBO demanda bioquimica de oxigeno
DQO demanda quimica de oxigeno

IWA International Water Association

kg DQO
k1 coeficiente de consumo de DQO por la biomasa acidogénica gg—f
1

k, coeficiente de rendimiento de AGV por la biomasa amdogemca mol AGY

1

gQO

ks coeficiente de consumo de AGV por la biomasa metanogénica —— TX
2

. . ., . . ;. kg CO
k, coeficiente de produccion de CO, por la biomasa acidogénica %
1

- 'y . L kg CO
ks coeficiente de produccion de CO, por la biomasa metanogénica %
2

kg CH
ks coeficiente de produccion de metano por la biomasa metanogénica If % B
kg CO

Ky, constante de Henry g3kP2

1
mol AGV)E

m3

K, constante de inhibicion por AGVs (
k.a coeficiente de transferencia liquido-gas h™’
Ks1 saturacién media para la DQO kgm#
Kso saturacion media para los AGV

mol AGV
m3

k, (0]
S; demanda quimica de oxigeno ﬂ

mol AGV

S, acidos grasos volatiles
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t tiempo d

a fraccion de biomasa en la fase liquida adimensional

L. kg CO,
[ proporciéon Cr-DQO Yo D00

.. ko . . LAGV
v relacion -2 identificable
Ky kg DQO

mol CO,
kg DQO

Lo kg ™
v2 relacion k—“ identificable
1

mol CO,
kg AGV

. ks . .
73 relacion k—s identificable
3

mol CHy
mol AGV

.. kg . .
Y4 relacion k—6 identificable
3
Umax1 vVelocidad maxima de crecimiento para acetdégenos d” !

Umaxz vVelocidad maxima de crecimiento para metandgenos d’

kg DQO
m3

£ biomasa acidogénica multiplicada por kq

mol AGV
m3

&, biomasa metanogénica multiplicada por k;

A Concentracioén de acidos volatiles (g COD dm~3)

b* coeficiente de decaimiento de formadores de &cido (d™")

bM coeficiente de decaimiento de metandgenos (d™")

fq fraccion biodegradable neta de biomasa activa (adimensional)

k* tasa maxima especifica de utilizacion de substrato por formadores de acido (g DQO
utilizado g™ biomasa DQO d™)

k™ tasa maxima especifica de utilizacién de substrato por metanégenos (g DQO utilizado
g biomasa DQO d™)

KM coeficiente de velocidad media para metanégenos (g DQO dm™)

kq coeficiente de la tasa de células muertas del lodo activado (d™)
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ky coeficiente de la tasa de hidrdlisis (d™)

K" coeficiente de velocidad media para la acidogénesis (g DQO dm™)

M concentracion de metano (g DQO dm?)

P concentracién de DQO particulada degradable (g dm™)

Q tasa de flujo volumétrico (dm> d™)

R tasa de reaccién (g dm™d™)

S* concentracion de DQO en el substrato soluble (g dm™)

t tiempo (d)

V volumen del reactor (dm®)

X4 concentracién de microorganismos acidogénicos activos (g DQO dm™)

X" concentracién de DQO de la biomasa de lodos activados viables (g dm™)

XM biomasa metanogénica total (g dm™)

Y” coeficiente de produccién de formadores de (g biomasa de DQO g™ DQO utilizado)
Yu coeficiente de produccién de metanégenos (g bimasa de DQO g™ DQO utilizado)
0 tiempo de retencion hidraulica (d)

T parametro de intercambio (d)

A fase acidogénica

AS lodo activado

M fase metanogénica
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Resumen

El tratamiento de aguas residuales de procesos industriales es un tema de gran interés
académico e industrial. Por una parte, la complejidad de las aguas residuales y su posible
tratamiento es de gran interés cientifico. Por otra parte, debido a las restricciones
ambientales cada vez mayores, las industrias estan obligadas a implementar sistemas de
tratamiento de aguas residuales. De los distintos tipos de tratamiento de aguas que se
aplican para aguas residuales industriales, los procesos bioldgicos, y en particular la
digestion anaerobia, son atractivos debido a su capacidad para tratar aguas residuales
con alta carga organica y generar como subproducto del tratamiento biogas. La operacion
tradicional de digestores anaerobios se puede mejorar a través de la optimizaciéon de
procesos. En el presente trabajo se formulan dos problemas de optimizacién para dos
casos de estudio. Los problemas de optimizacién se formulan con base a un enfoque
convencional de programacion no-lineal y un enfoque no convencional basado en la teoria
de sistemas bioquimicos. El primer caso de estudio consiste en un modelo de un digestor
anaerobio tipo CSTR de cuatro estados, que tiene aplicacion en el tratamiento de aguas
residuales provenientes del proceso de produccion de tequila. El segundo caso de estudio

consiste en un modelo genérico de un digestor anaerobio tipo CSTR de siete estados.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

Resumen

En este capitulo se establece la motivacion del problema a estudiar. Con base a la
problematica a estudiar se presenta la revision del estado del arte. Posteriormente se
formulan las hipétesis y se definen los objetivos de este trabajo. Finalmente se presenta

un bosquejo de la organizacion de este documento.

1.1MOTIVACION.

Las razones por las que la calidad del agua se deteriora son principalmente el aumento de
la poblacién y de las areas urbanas, asi como el incremento de la produccién de bienes
por parte de las industrias. México padece un grave problema con respecto al agua
debido a que la contaminacién del aire, el suelo, el agua y el crecimiento demografico
implican que la cantidad de agua disponible para cada persona disminuya de forma
considerable. De acuerdo con (OECD, 2013) los usuarios del agua en México son
vulnerables, y lo seran en las proximas décadas, en especial en las cuencas de los rios
Lerma y Bravo. Se estima que en los préximos 20 afios México debera proporcionar
servicios de agua potable a 36 millones de habitantes mas, y servicios de saneamiento a
otros 40 millones, debido al crecimiento demografico. Los estados que afrontaran los
mayores retos son Baja California, Chiapas, México, Jalisco, Puebla y Veracruz. Mejorar
la calidad de los rios, lagos y acuiferos constituye otro reto importante en México, ya que
afecta a los usuarios finales, la actividad empresarial, la proteccion del medio ambiente y
el valor de las propiedades (OECD, 2013). Un ejemplo relevante de aguas residuales de
relevancia economica y ambiental en el pais es el tratamiento de desechos industriales
provenientes de la produccion de tequila en el Estado de Jalisco. Esto debido a que las
aguas residuales de esta clase de industrias se disponen sobre cuencas hidraulicas que a
su vez llegan a donde se encuentran asentamientos humanos o ecosistemas que son
sensibles a los cambios en el entorno, de tal forma que es vital crear una sinergia entre

las comunidades y el medio ambiente, de lo contrario se rompera el equilibrio y no sera

UAM — Posgrado en Ingenieria de Procesos Pagina 11



Optimizacién de reactores anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales

posible que los ecosistemas puedan subsistir. Las aguas residuales de industrias del
tequila, denominadas vinazas del tequila, contienen una alta carga organica, las cuales
deben cumplir con las Normas Oficiales Mexicanas para que puedan ser dispuestas en un
sistema de alcantarillado urbano o municipal a cierta temperatura (NOM-002-ECOL-1996)
y a un nivel permisible para ser descargada (NOM-001-SEMARNAT-1996, NOM-064-
ECOL-1994).

La problematica del tratamiento de aguas residuales de industrias es muy variada y existe
una gran variedad de métodos para su tratamiento. Por ejemplo, la rapida industrializacion
observada en las ultimas décadas ha generado una gran cantidad de aguas residuales
con un alto contenido organico, tales como las que se generan de procesos agro-
industriales, que de ser tratadas apropiadamente pueden ser una fuente de energia. En
esta tesis, el interés es la digestion anaerobia de aguas residuales. Por medio de una
digestién anaerobia se degrada un alto porcentaje de materia organica y ademas permite
obtener biogas (metano, diéxido de carbono e hidrégeno), lo cual le da un valor agregado.
En efecto, la digestion anaerobia es una técnica excelente para la valorizacidon energética
de distintos tipos de biomasa (Lauwers et al. 2013). La aplicacion de la digestién
anaerobia para el tratamiento de aguas residuales, implica lograr una estabilidad en el
proceso asi como la obtencion de un maximo de biogas con una degradacion de DQO
que reduzca en forma significativa la alta carga organica de las aguas residuales. La
optimizaciéon de procesos es una herramienta que puede ser Util para lograr en forma
eficiente estas tareas. La optimizacion es una herramienta que permite mejorar los
procesos debido a su gran margen de operacion. En efecto, utilizando algunas de sus
técnicas se puede mejorar el desempefio de un sistema de tratamiento de aguas

residuales.

1.2 ESTADO DEL ARTE.
Con base a la problematica del tratamiento de aguas residuales por medio de la digestion
anaerobia y su optimizacion, en esta seccion se discuten algunas contribuciones

relevantes a estos temas.
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1.2.1 Digestion anaerobia.

La transformacién de materias primas en productos de interés comercial requiere
actualmente de procesos que tomen en cuenta no solamente la obtencion del material a
procesar y las herramientas necesarias para realizarlo, se debe considerar el tratamiento
de los desechos generados para minimizar el impacto ambiental generado. El manejo
apropiado y la valorizacion de aguas residuales con alta carga organica por medio de
procesos anaerobios representan una gran oportunidad para combinar el tratamiento de

residuos y la produccién de energia renovable.

La digestion anaerobia puede aplicarse a residuos ganaderos, agricolas, asi como a los
residuos de las industrias de transformacion de dichos productos. También es adecuado
para el tratamiento de aguas residuales con alta carga organica. La digestién anaerobia
se puede llevar a cabo con uno o0 mas residuos con las Unicas premisas de que sean
liquidos, contengan material fermentable, y tengan una composicién y concentracion
relativamente estable (IDEA, 2007). A pesar de las ventajas que tienen este tipo de
plantas su uso continua siendo limitado debido a que se sabe que son inestables bajo
ciertas circunstancias tales como las variaciones en sus condiciones de operacion (Fripiat
et al., 1984).

En la literatura se han reportado diversas aplicaciones de la digestion anaerobia,
incluyendo la co-digestion anaerobia. La co-digestion de desechos organicos es una
tecnologia que puede ser aplicada a residuos sélidos y liquidos. Algunos ejemplos
recientes a destacar de digestion y co-digestién anaerobia son los siguientes. Dareioti et
al (2009) presenta el andlisis de la co-digestion de una mezcla que contenia aguas
residuales de un molino de olivo, estiércol de vaca y suero de queso utilizando un proceso
anaerobio de dos etapas en dos reactores del tipo CSTR bajo condiciones mesofilicas.
Kacprzak et al. (2009) hacen notar que la eficiencia del proceso de digestion anaerobia
depende del tipo y composicién del material a tratar. Nadais et al. (2010) discuten el
potencial de la digestion anaerobia de aguas residuales provenientes de la produccion de
leche. Bertin et al. (2012) describen la aplicacién del proceso anaerobio de dos etapas

para una co-digestién de suero de queso y estiércol de ganado.

En el contexto de problematicas ambientales nacionales, es importante destacar los
esfuerzos que se han reportado en el tratamiento de aguas residuales de la industria del

tequila, denominadas vinazas del tequila, a través de procesos de digestion anaerobia. El
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proceso biolégico para tratamiento de las vinazas como es la digestion anaerobia ha sido
utilizada a nivel laboratorio, planta piloto e industrial debido a las ventajas tanto técnicas
como econdmicas que presenta. A nivel laboratorio, Méndez-Acosta et al. (2009) mostré
que un digestor anaerobio es capaz de remover de un 90% a un 95% de materia organica
como la DQO, ademas el sistema propuesto puede producir biogas rico en metano (Lopez
et al. 2010). Espinoza-Escalante et al. (2009) presenta el estudio del efecto de tres
parametros operacionales (pH, tiempo de retencién hidraulica (TRH) y temperatura de
crecimiento) para un biorreactor semicontinuo para tratamiento de vinazas del tequila por
digestién anaerobia. Lopez et al. (2010) menciona que algunas plantas de tratamiento por
medio de la digestion anaerobia de vinazas del tequila no han podido cumplir con las
normas mexicanas que debido a la complejidad técnica del tratamiento por lo que los
esfuerzos para mejorarlas continian. Robles et al (2012) presenta un estudio para el
tratamiento de vinaza de mezcal en el que se muestra lo agresiva que es para el medio
ambiente debido al alto contenido de materia organica téxica y recalcitrante, por lo que se
justifica el tratamiento antes de ser descargada en los sistemas de alcantarillado ademas
de un esbozo de tratamientos fisico-quimicos y biolégicos que pueden ser utilizados

dependiendo de la composicion de la vinaza.

1.2.2. Modelado de la digestiéon anaerobia.

Para fines de abordar desde un enfoque de ingenieria el problema de tratamiento de
aguas residuales a través de medios biologicos, es fundamental contar con modelos
matematicos que describan el comportamiento de esta clase de unidades de tratamiento.
En efecto, la digestion anaerobia es compleja por naturaleza, su optimizacion y futura
mejora se encuentran ligados a la disponibilidad de modelos matematicos ya que éstos

son de gran importancia para su simulacion y control (Lauwers et al. 2013).

Muchos modelos han sido presentados con el fin de aportar una mayor comprensién de la
fenomenologia de digestién anaerobia. En efecto, el modelado matematico tiene el
potencial de proveer una explicacion racional de la relacion entre el mezclado y la cinética
de la digestion anaerobia (Bello-Mendoza et al., 1998). Sin embargo, el poder predictivo
de los modelos de digestién anaerobia se limita debido a la falta de conocimiento de las
bacterias que se encuentran involucradas en el proceso y sus limitantes metabdlicas y

fisioldgicas (Yu et al. 2013).
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En la literatura existen varias contribuciones de modelado de procesos de digestion
anaerobia. Una aportacion importante al tema ha sido el modelo presentado por Andrews
(1968) que enfatizaba la inestabilidad del sistema a partir de la inhibicion del crecimiento y
que era caracterizada por el modelo de Haldane. Posteriormente Graef y Andrews (1974)
presentaron un modelo con una sola poblacidon bacterial. Los modelos matematicos
enfocados al entendimiento y optimizacion del proceso, de digestion anaerobia, describen
reacciones en forma estructurada, siendo el IWA Anaerobic Digestion Model No. 1
(ADM1) el ejemplo mejor establecido y que presenta una mayor complejidad. La finalidad
de este modelo fue la creacion de una plataforma comun para el desarrollo de
simulaciones aplicables a un amplio rango de procesos especificos de la digestiéon
anaerobia (Rivera et al. 2009). Bernard et al. (2001) presento un modelo simple de dos
biomasas y dos substratos para la digestion de vinazas del vino, el cual fue adaptado por

Méndez-Acosta et al. (2010) para la digestién anaerobia de vinazas del tequila.

Un enfoque de modelado de procesos bioquimicos alternativo, que se denomina teoria de
sistemas bioquimicos, se propuso en la literatura por Savageau (1987), el cual se
generalizo a diversas aplicaciones por Torres y Voit (2010). La Teoria de Sistemas
Bioquimicos es un enfoque atractivo para el analisis y optimizacion de procesos
bioquimicos que consiste en un modelo candnico que es facil de manipular para estudios
de sensibilidad paramétrica y optimizacion de procesos. Este enfoque se aplicé a una

planta de tratamiento de aguas residuales.

1.2.3.0ptimizaciéon de biorreactores para tratamiento de aguas residuales.

Con el fin de mejorar los procesos de tratamiento de aguas residuales se han utilizado
diversas herramientas que dependen de la naturaleza del modelo, asi como la descripcion
cuantitativa de las variables relevantes de la cinética del sistema y de esa manera llegar a

un diseno 6ptimo.

La optimizacion de procesos de digestion anaerobia se ha abordado en la literatura con
diversos enfoques, incluyendo la programacion no-lineal, métodos de superficie de
respuesta, etc. Con el fin de obtener una maxima produccion de biogas, Hublin et al.
(2012) realizaron la optimizaciéon de un proceso por lote de una etapa de co-digestidon

anaerobia del suero y el estiércol de vaca. Otro caso de estudio lo presenta Chan et al.
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(2014) para la optimizacion de un sistema de tratamiento basado en un bioreactor
integrado anaerobio-aerobio para la reduccién de materia organica y concentraciones de
sélidos suspendidos totales en el efluente de un molino de aceite de palma, para lograr
niveles especificados por normas correspondientes y con una alta tasa de obtencion de
metano bajo condiciones termofilicas. Debik et al. (2009) determinaron por medio del
andlisis de varianza el tiempo de retencién 6ptimo para la remocion de nutrientes para un
reactor del tipo SBR para tratamiento de aguas residuales. Los resultados experimentales
obtenidos por Espinoza-Escalante et al. (2009) en el estudio de tres parametros
operacionales para un biorreactor de tratamiento de vinazas por medio de la digestion
anaerobia fueron utilizados para realizar un analisis a través de la optimizacion por
respuesta multiple y encontrar los multiples 6ptimos para dichos parametros. Vera (2003)
presenta la optimizacidn de bioprocesos para una planta de tratamiento de aguas
residuales con base al enfoque de BST. Este enfoque permite reducir el problema de

optimizacion a un problema de programacion lineal.

1.3 HIPOTESIS
La optimizacién de procesos puede mejorar el desempefio de digestores anaerdbios

continuos.

1.4 OBJETIVOS
1.4.1. Objetivo general.

Formular y resolver problemas de optimizacién en digestores anaerobios continuos para

tratamiento de aguas residuales.

1.4.2. Objetivos especificos.

1. Estudiar la operacion y comportamiento de digestores anaerobios continuos para
tratamiento de aguas residuales.
2. Seleccionar dos casos de estudio de digestores anaerobios continuos para

tratamiento de aguas residuales.
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3. Formular y resolver problemas de optimizaciéon por programacion no-lineal en
digestores anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales.
4. Formular y resolver problemas de optimizacion por BST en digestores anaerobios

continuos para tratamiento de aguas residuales.

1.6 ESTRUCUTURA DE LA TESIS

El presente trabajo se encuentra dividido en cinco capitulos. En el Capitulo 1 se presenta
la motivacion del tema de estudio que es la optimizacién de reactores anaerobios para el
tratamiento de aguas residuales. Se dan a conocer algunos estudios relacionados vy
posteriormente se presenta la hipoétesis y el objetivo general y los particulares. El marco
tedrico se encuentra contenido en el Capitulo 2. Se proporciona una descripcion del
principio de operacién y modelado de la digestion anaerobia. Se presentan las bases de la
programacion no-lineal y de la BST. En el Capitulo 3 se presentan los casos de estudio.
En el Capitulo 4 se presenta la formulacion y solucidon de los dos problemas de
optimizacién. En el Capitulo 5 se establecen las conclusiones principales que derivan de
los resultados obtenidos por el trabajo y se comenta el trabajo futuro que resulta luego de

un analisis final.
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CAPITULO 2

MARCO TEORICO

Resumen
El presente capitulo ofrece un panorama general acerca del tema de la digestion

anaerobia, la teoria de sistemas bioquimicos y la optimizacién de procesos.

2.1 MODELADO DE PROCESOS.

Los modelos se utilizan en todas las tareas humanas y son de distintos tipos y formas. El
modelado es la representacion de un fenémeno real o virtual, fisico quimico, econémico,
social o humano, ya sea de una forma matematica o fisica, para un propésito

determinado.

Para un sistema definido (S) que es el objeto de estudio, un propdsito (P) determinado
para el modelo en términos apropiados para una toma de decision, y una forma
representativa (M) del modelo, el acto de “modelar” busca reemplazar el sistema real (S)
con un modelo (M) con la suficiente fidelidad para ayudar a responder las preguntas que

se originen en el momento de comprender el sistema original.

Un modelo propone una relacién funcional entre dos o mas variables. EI modelo
matematico de un sistema es la coleccion de relaciones matematicas que, para el
proposito de desarrollar un disefio o plan, caracteriza el conjunto de soluciones factibles

del sistema, es decir son la relacion matematica entre variables.

Para llevar a cabo la obtencion del modelo de una manera sistematica y eficiente, el

proceso de modelado puede dividirse en las siguientes actividades:

e Definir el problema;

o Establecer las caracteristicas del sistema;
e Tomary analizar los datos del problema;
e Construir el modelo;

e Resolver las ecuaciones del modelo;
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e Verificar e identificar el modelo;

e Calibrar y validar el modelo.

Tradicionalmente los modelos se basan en una combinacion de relaciones tedricas, que
proveen la estructura del modelo, y observaciones experimentales que proveen los
valores numéricos de los coeficientes. Los modelos pueden ser de distintas formas, como
por ejemplo, de estado continuo o dinamico; lineal o no lineal; unidimensional o
multidimensional. Para procesos biolégicos, especificar la estructura del modelo puede
ser dificil debido a la complejidad de los procesos celulares y el gran numero de factores
ambientales que afectan el cultivo celular. Generalmente los modelos de bioprocesos son
una aproximacion mucho mas simplificada y que ha sido deducida mas por observacién

que por leyes tedricas cientificas.

Los principios basicos correspondientes a los modelos no son mas que los conceptos de
balance de materia, cantidad de movimiento y energia. Cada balance puede expresarse

en esta forma:

Acumulacion neta
en el volumen
del sistema

Transporte neto Transporte neto .,
, , , Generacion neta
de entrada a través de salida a través
.. — . + 4 enel volumen
de la superficie de la superficie :
, ) del sistema
del sistema del sistema

Consumo neto
—ijen el volumen
del sistema

El objetivo general de la construccion del modelo es reemplazar estas palabras por
expresiones matematicas que sean tan rigurosas y a la vez contengan tan pocos
parametros desconocidos como sea posible. Para formar un modelo completo es

necesario disponer de dos condicionamientos matematicos:

a) Las ecuaciones algebraicas o diferenciales que lo rigen,

b) Las adecuadas condiciones iniciales y limite.

Existen en general dos tipos de clasificacion de modelos: dinamico o no dinamico y caja
blanca, caja gris o caja negra. El primero se refiere al marco de referencia temporal del
modelo de predicciones. Los modelos dinamicos son capaces de hacer predicciones

continuas en el tiempo o en intervalos discretos regulares, mientras que los no dinamicos
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solamente predicen las variables que son independientes del tiempo. La diferencia entre
los modelos de caja blanca, caja gris y caja negra se basa en la cantidad de informacion
incluida a priori. Los modelos de caja blanca son deductivos y utilizan informacién a priori
para describir las reacciones bioquimicas que ocurren durante la digestion. El caso
opuesto es el de los modelos de caja negra, o modelos dirigidos por datos, que relacionan
la entrada directamente a la salida sin incluir cualquier conocimiento de las reacciones
fisicas y quimicas que ocurren. Los modelos de caja gris 0 mecanicamente inspirados son
aquellos en los que los parametros tienen una interpretacion fisica pero que son
adaptables por medio de un procedimiento de estimacion de parametros. Este es el
resultado de una aproximaciéon o simplificacion del proceso descrito. Debido a que los
procesos de digestion anaerobia son de complejidad significativa la mayoria de los

modelos son de este tipo.

2.2 INTRODUCCION A PROCESOS BIOLOGICOS DE TRATAMIENTO DE AGUAS
RESIDUALES.

2.2.1. Generalidades.

Los procesos biolégicos utilizan microorganismos para el tratamiento de aguas residuales.
Algunas caracteristicas de los tratamientos biolégicos de aguas residuales son las

siguientes:

¢ Eliminacion de nutrientes con nitrégeno y fosforo de aguas residuales para evitar
estimular el crecimiento indeseado de algas en la superficie del agua.

e La conversion de residuos organicos en metano, combustible de gran utilidad.

e La conversion de materia organica putrescible en compuestos inorganicos
inocuos.

e La degradacion de contaminantes quimicos toxicos en suelos y aguas

subterraneas.

El tratamiento bioldégico a través de microrganismos ocurre a través de reacciones
bioquimicas que convierten substratos organicos. Como subproductos del proceso de
degradacion de contaminantes compuestos por elementos organicos es ademas posible

la produccién de energia. Por ejemplo, los desperdicios organicos pueden ser convertidos
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en metano e hidrégeno por medio de la digestidon anaerobia. La biomasa que puede ser
utilizada para la conversion biologica incluye cultivos de azucar, granos, arboles, residuos
agricolas, plantas, materiales de desecho organico provenientes de las descargas

municipales e industriales.

2.2.2. Cinética enzimatica.

Un proceso biolégico en general consiste en una serie de reacciones bioquimicas
elementales catalizadas por enzimas o0 reacciones enzimaticas. Las enzimas son
catalizadores organicos producidos por microorganismos y utilizadas por ellos para
acelerar la velocidad de miles de reacciones de produccion de energia y formacion de
células que ocurren dentro de la célula. Las dos caracteristicas importantes de una

enzima son su especificidad y la tasa de la reaccién que catalizan.
Una reaccion enzimatica global se puede expresar como,
Substrato + Enzima — Producto + Enzima

En forma alterna, una reaccién enzimatica tipica se puede expresar como un par de
reacciones elementales,
ky

S+EeE-S
ka

ks
E-S5>P+E

donde S es el substrato, E la enzima, E - S es el complejo substrato-enzima, P es el

producto.

La primera reaccién es una reaccion reversible que consiste en el paso donde la enzima
se adhiere al substrato para formar el complejo enzima-substrato, que a su vez se puede
convertir en el producto y liberar la enzima o en forma reversible regresar al substrato y

enzima libres.

La acumulaciéon de E - S involucra su formacion y consumo, por lo que la velocidad neta

de acumulacion del complejo se puede expresar como,
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rg.s = ki [SIE] = ky[E - S] — ks[E - S] = 0 221

Donde r;..5 es la velocidad de reaccién del complejo E e S, k;, ko y k3 son las constantes
de velocidad de reaccion directa e inversa de la primera reaccién y directa de la segunda

reaccion.

Considerando que la concentracidon total de la enzima es constante a lo largo de la

reaccion enzimaticay [E;] = [E] + [E - S] o [E] = [E;] — [E - S], entonces,
ki[SI([E;] — [E - S]) — k,[E - S] — k3[E -S] =0 2.2.2
de donde,

_ kqlE][S]
[E S] _—k1[5]+k2+k3 2.2.3

La expresién cinética para el substrato es,

_ k3[E¢][S]

= - 2.2.4
k1

—y = HmaxlS] 225
[S]+Ks

donde r es la velocidad de reaccion del substrato, p,.x = k3[E:] es la velocidad maxima
de crecimiento, ks es la constante de velocidad de saturacion. A esta ultima ecuacion se le
conoce como la ecuacién de Michaelis-Menten y es |la base de las reacciones biolégicas

enzimaticas.

Para algunas reacciones enzimaticas, el substrato puede inhibir su propia utilizacién
cuando la concentracion de substrato es alta. El modelo cinético de Haldane ha sido
utilizado frecuentemente para describir la utilizacién enzimatica de compuestos organicos
inhibitorios. El modelo de Haldane también es llamado modelo de inhibicion de substrato.
Se basa en la hipotesis de que el substrato se puede combinar con el complejo enzima-
substrato para formar un complejo complicado que inhibe la utilizacién misma del

substrato.

Las reacciones enzimaticas elementales considerando inhibicién por substrato se pueden

expresar de la siguiente forma,
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=
i

E+S E-S
H

—_
E-S+S S-E-S
(—

v
N

k3
E-S>S+FE

donde ki, k_q1,k,,k_1 y k3 son las constantes de la reaccion correspondientes de las
reacciones reacciones bioquimicas elementales. La ecuacion cinética de Haldane fue
desarrollada sobre esas reacciones enzimaticas elementales obteniendo la siguiente

expresion,

_ __ KIS
= 226
K5+[S]+K—I

donde K; es el coeficiente de inhibicién de Haldane o de substrato. Para este modelo, K

. . . k_ T
(la constante de velocidad media) es igual a k—l es una constante de equilibrio de la
1

‘. . . k_ T
reaccion reversible, K; es igual a k—z es una constante de equilibrio.
2

Cuando existe mas de un substrato en un sistema biolégico, los substratos podrian
competir entre si por las enzimas. Chang et al. (1993) desarrollaron un modelo que

describe la inhibicion competitiva como sigue,

S 1 51— 227

K5(1+[I§—2C])+[51]

donde S; es la concentracion del substrato primario, S, es la concentracién del substrato

competitivo y K; es el coeficiente de inhibicion competitiva.

El crecimiento microbiano o velocidad de reaccion celular se puede expresar como

dN

— = uN 228
donde N es el numero de células microbianas, u es la velocidad especifica de crecimiento
del microorganismo. Por conveniencia se utiliza la biomasa celular microbiana, X, en lugar

del nimero de células N, entonces,
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ax
= =X 2.2.9

La cinética de crecimiento celular microbiano se puede expresar con el modelo de Monod,

= £mlS] 2.2.10
Ks+[S] o

Debe notarse la similitud entre la ecuacion de Michaelis-Menten y la de Monod. La
primera describe la tasa de utilizacion de substrato y la segunda describe la tasa de
crecimiento celular microbiano. Comparando estas dos ecuaciones encontramos que la
tasa de crecimiento microbiano es proporcional a la tasa de utilizacién de substrato, que
puede ser expresada por la siguiente relacion:

ax _ _ dis)

= 2.2.11
dt dt

donde Y es el rendimiento de la masa celular microbiana como resultado del consumo de

substrato o masa celular g generada por g de substrato consumido.

Cuando el crecimiento y muerte celular ocurren al mismo tiempo en un biorreactor, la

velocidad neta de crecimiento es,
dx
= (u— DX 2.2.12

donde A es el coeficiente especifico de muerte del microorganismo.

Con base a las expresiones de crecimiento descritas antes, un modelo simple de de

crecimiento de microorganismos y consumo de substrato se puede escribir como,

ax _ wmlSIX AX 2213
dt Kg+[S]

alsl _ _ 1pmlSIX _ _ KISIX 2.2.14
dt Y Kg+[S] Kg+[S]

2.3 DIGESTION ANAEROBIA.
2.3.1. Generalidades.

En una digestion anaerobia de materia organica de desecho, un consorcio de bacterias

anaerobias (que no requieren oxigeno) convierten los componentes organicos en biogas.
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El biogas es una mezcla de gas en cuyo contenido encontramos metano como mayor
componente que ademas puede ser facilmente quemado con oxigeno o aire para producir
agua y dioxido de carbono asi como calor, con cantidades menores de nitrégeno e

hidrogeno de acuerdo a la siguiente reaccion,

CH, + 20 CO, + 2H,0 + 192 keal
ﬁ —————
4 2 2 2 mol

El metano es una fuente limpia de energia y una combustion completa de 1 m® de metano

produce calor por 8570 kcal.

La digestién anaerobia, como una tecnologia para la proteccion ambiental, ha sido
ampliamente utilizada para tratamiento de aguas residuales municipales e industriales.
Las principales ventajas de la tecnologia anaerobia comparada con los procesos
anaerobios son el bajo requerimiento energético y costo operacional, ademas convierte la
materia organica de desecho en biogas que puede ser utilizado en la generacion de

energia. Una desventaja el largo tiempo de retencion hidraulica.

2.3.2. Etapas de la digestion anaerobia.

La digestion anaerobia es un proceso complejo que involucra una serie de reacciones
bioquimicas asociadas al metabolismo microbiano. El proceso se puede dividir en cuatro

etapas principales: hidrélisis, acidogénesis, acetogénesis y metanogénesis.

Hidrolisis: Los materiales organicos originales de desperdicio contienen principalmente
compuestos de cadena larga como son carbohidratos, proteinas, lipidos y celulosa. Estos
son hidrolizados obteniéndose moléculas mas pequefias como azucares, acidos grasos,
aminoacidos, peéptidos y una pequefia cantidad de acido acético, hidrégeno y didxido de
carbono. La energia almacenada en la cadena original es redistribuida en 5% para el
hidrégeno, 20% para el acido acético y 75% en los compuestos moleculares de cadena

corta.

Acidogénesis: Los azucares, acidos grasos, aminoacidos son fermentados por bacterias
anaerobias obteniéndose acidos grasos volatiles (AGV), asi como acido propidnico y

butirico. También se producen pequefnas cantidades de acido acético, hidrégeno y didxido
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de carbono. En esta etapa 10% de la energia se libera en la forma de hidrogeno, 35% en

acido acético y el resto es para los acidos grasos volatiles.

Acetogénesis: Los AGV se degradan completamente en acido acético, hidrogeno y
diéxido de carbono. En esta etapa 17% de la energia se transfiere al acido acéticoy 13%

al hidrégeno.

Metanogénesis: Todo el proceso de digestion anaerobia se completa cuando el hidrogeno
y el acido acético se convierten en metano. La conversién de hidrégeno en metano

involucra una reaccion bioquimica de hidrogeno y didéxido de carbono para formar metano:
4H, + CO, - CH, + 2H,0

La conversion de acido acético en metano es una degradacion de acido acético en

metano y dioxido de carbono:
CH;COOH - CH, + CO,

En la siguiente figura se observa un diagrama de la digestién anaerobia.

MATERTA ORGANICA ‘
B. Hiomolticas PROTEINAS | POLISACARIDOS | LiPIDOS |
21% 40% 39% HIDROLISIS
5% 34%
B.Fementaives | \viNoACIDOS | AZUCARES | | ACIDOS GRASOS
66% #h
ACIDOGENESIS
L 20%
PROPIONATO. BUTIRATO {
ACETOGENESIS
f 9, $11%{ 11% ,
B. acetogenicas 12%4¢ 35% 44 23% B. Homoacetogenicas
productoras de H, AETATO . H2+CO;
70% 30% METANOGENESIS
B. metanogénicas CHy4 B. metanogénicas
acetoclasticas hidrogenofilicas

100%

Figura 1. Diagrama de la digestion anaerobia
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Una expresion estequiometria general del proceso de digestion anaerobia se puede

escribir de la siguiente forma,
C,H,O.N,S, + fH,0
- gCH, + hCO, + iNH; + jH,S

Asi, generalmente se puede estimar los productos de reaccidén a partir de los elementos

basicos (C, H O y N) de un substrato organico por la expresion,

b ¢ 3d
CaHbOCNd+<a—Z—E+_4>H20
a b ¢ 3d a b ¢ 3d

2.3.3. Modelado de la digestién anaerobia.

Batstone et al. (2002) desarrollaron el IWA Modelo de Digestiéon Anaerobia No.1 (ADM1),
el cual es un modelo matematico genérico de la DA y se considera como el modelo mas
aceptado para representar las etapas y reacciones principales de la DA. El ADM1 es un
modelo estructurado que comprende las distintas etapas de los procesos bioquimicos y
fisico-quimicos que se llevan a cabo en la digestién anaerobia, es decir, desintegracion

del substrato, hidrélisis, acidogénesis, acetogénesis y metanogénesis.

La figura 2 muestra un esquema general de las etapas y componentes principales que

considera el modelo ADM1.
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Biomasa con particulas complejas <
\ PartiCUIa inene
Carbohidratos Proteinas Grasas
Soluble inerte
Monosacarido Aminoacido Acidos grasos de
l J cadena larga

P> Propionato (= J\_ . _t Butirato
<

Valerato
0

* Accetato

Muerte

— CH4, CO2 e

Figura 2. Proceso de digestion anaerobia

Los procesos bioquimicos que se llevan a cabo son: (1) acidogénesis de los azucares, (2)
acidogénesis de los aminoacidos, (3) acetogénesis de AGCL, (4) acetogénesis de
propionato, (5) acetogénesis de butirato y valerato, (6) metanogénesis acetoclastica y (7)

metanogénesis hidrogenotrofica.

Las cinéticas toman formas del tipo Monod para las reacciones bioquimicas. La muerte de
microorganismos se representa por cinéticas de primer orden y los microorganismos
muertos se mantienen en el sistema como materia compuesta particulada. Las funciones
de inhibicion incluyen el pH (todos los grupos), hidrogeno (grupos acetogénicos) y

amoniaco libre (metanogénesis aceticlastica).

UAM — Posgrado en Ingenieria de Procesos Pagina 28



Optimizacién de reactores anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales

2.4 OPTIMIZACION DE PROCESOS

2.4.1. Generalidades.

La optimizacion es el proceso de mejorar una situacion existente, un dispositivo o un
sistema con el uso de métodos especificos y determinar el mejor costo efectivo y la
solucion eficiente. El objetivo de la optimizacion es encontrar los valores para los cuales

las variables de un proceso cumplen con criterios que fueron establecidos previamente.

Algunos problemas de disefio de proceso tienen muchas soluciones. La optimizacion
selecciona la mejor de entre las que cumplen con un criterio por medio de métodos

cuantitativos eficientes.

Para optimizar un modelo de proceso debemos desarrollar una funcién objetivo f,
restricciones de igualdad g, y restricciones de desigualdadh. Aunque los modelos de
optimizacién estan disefiados para “optimizar” un criterio objetivo especifico sujeto a un
conjunto de restricciones, la calidad de la solucidn resultante depende de la exactitud con
que el modelo representa el sistema real. Es decir que una solucién éptima de un modelo
es mejor solo para ese modelo. Si el modelo es una representacion razonablemente

buena del sistema real, entonces su solucién también es 6ptima para la situacion real.

2.4.2. Definiciones.

La optimizacién de procesos utiliza notacion y definiciones particulares, algunas de ellas

son las siguientes:

Variables de decision: Son aquellas variables independientes sobre las que se tiene algun
control. Pueden ser variables continuas como la temperatura o
pueden ser variables discretas como el numero de etapas de una

columna. También son llamadas variables de diseno.

Funcién objetivo:. Es una funcién matematica que, para los mejores valores de las
variables de decisioén, logran un minimo (o un maximo). Por lo

tanto, es la medida del mejor valor para el problema de
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Restricciones:

Parametros:

Solucion factible:

Solucion no factible:

Optimo global:

Optimo local:

optimizacién. Si se trata de una ganancia, se busca su
maximizaciéon. Si es un costo, se busca su minimizacién. Puede
haber mas de una funcién objetivo para un problema de

optimizacién dado.

Son los limites de las variables de decisién y pueden ser lineales o
no lineales, pueden involucrar mas de una variable de decision.
Cuando se escriben como una igualdad involucrando una o mas
variables de decisién son llamadas restricciones de igualdad. Por
ejemplo, una reaccion puede requerir una concentracion especifica
de substrato en la alimentacién de un reactor. El balance de masa
es por lo tanto una restriccion de igualdad. Cuando se escribe la
restriccion como una desigualdad que involucra una o0 mas
variables, se llama restricciones de desigualdad. Por ejemplo, el
reactor para la digestibn anaerobia necesita trabajar a una
temperatura menor de 35°C. Una restriccion de igualdad reduce
efectivamente la dimensionalidad (el numero de variables de
decision realmente independientes) en el problema de
optimizacién. Las restricciones de desigualdad reducen (o sefalan

los limites) el espacio de busqueda de las variables de decision.
Son las constantes de las restricciones y de la funcion objetivo.
Es aquella para la que fodas las restricciones se satisfacen.

Es una solucién para la que al menos una restriccibon no se

satisface.

Es un punto en el cual la funcién objetivo obtiene el mejor valor de
entre los que son permitidos por las variables de decisiéon. No

existe una mejor solucion que pueda ser aceptada.

Es un punto que un pequefio cambio permisible en las variables de

decision en cualquier direccion van a mejorar la funcion objetivo.

Algunas clases de problemas de optimizacién reciben un nombre. Si la funcién objetivo es

lineal en todas las variables de decision y todas las restricciones son lineales, el método
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de optimizacién es llamado programacion lineal. Estos problemas son mas sencillos en
comparacion con otros y se resuelven generalmente con algoritmos especializados.
Todos los otros problemas de optimizacién son llamados programaciéon no lineal. Si la
funcioén objetivo es de segundo orden en las variables de decision y las restricciones son
lineales, el método de optimizacion no lineal es llamado programacién cuadratica. Para
los problemas de optimizacién que involucran variables de decisién tanto discretas como
continuas, se utiliza el adjetivo entero mixto. La Figura 3 muestra diferentes enfoques de

optimizacion.

Optimizacion

NLP Entera mixta
(continua) (discreta)
|
] ]
No Diferenciable MINLP
diferenciable
|
1 ]
No convexa Convexa MILP
|
1 |
LP QP IP

Figura 3 Tipos de optimizacion.

2.4.3. Programacion lineal.

La programacion lineal es una de las técnicas de optimizacion mas utilizadas y
probablemente la mas efectiva. Este término fue presentado por George Dantzig en 1947
al referirse a problemas en los que tanto la funcién objetivo como las restricciones son

lineales.

La programacion lineal utiliza un modelo matematico para describir el problema. El

adjetivo lineal significa que todas las funciones matematicas del modelo deben ser
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funciones lineales. En este caso la palabra programacién no se refiere aqui a términos
computacionales; en esencia es sinénimo de planeacién. Por lo tanto, la programacién
lineal involucra la planeacion de actividades para obtener un resultado 6ptimo; esto es, el
resultado que mejor alcance la meta especificada, de acuerdo al modelo matematico,
entre todas las alternativas factibles. Se dispone de un procedimiento de solucién muy
eficiente llamado método simplex para resolver estos problemas lineales, incluso los de

gran tamano.

El problema de programacion lineal es determinar los valores de las variables del sistema
tal que:

a. sean no negativas o satisfagan ciertas fronteras,
b. satisfaga un sistema de restricciones lineales, y

c. minimice o maximice una forma lineal en las variables llamada un objetivo.

La programacion lineal tiene que ver con la maximizacion o minimizacion de una funcion
objetivo lineal en varias variables sujeta a restricciones lineales de igualdad y

desigualdades.

La definicion matematica de un programa lineal en forma estandar para encontrar los

valores de x; = 0,x, =0, ... ,x, = 0 y minimizar una funcién z se puede escribir como,
C1X1 + Xy + o+ cpx, = z (Min)
a11x1 + alzxz + -+ alnxn = b1

a21x1 + azzxz + -+ aznxn = bz

Am1X1 + QpaXxy + o+ QpnXn = by
En notacion matricial,
Minimizar z = c¢'x
sujetaa Ax=b
x=0

AimXn

UAM — Posgrado en Ingenieria de Procesos Pagina 32



Optimizacién de reactores anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales

De acuerdo a la estructura de un problema de optimizacién por programacién lineal se

tiene que,

- Una solucién factible para un problema de programaciéon lineal es un vector
x = (x4, x5, ..., X,) que satisface las restricciones y los limites.

- Una solucién 6ptima es una solucién factible que minimiza z.
2.4.4. Programacion no lineal.
Una forma general para un problema de optimizacién no lineal es,
Min f(x)
Sujetaa: a; < gi(x) < b;i=1,..,m

yi<xp <y j=1..,n

En el planteamiento de este problema, x es un vector de n variables de decisién
(x4, .-, xy), f es la funcion objetivo y las funciones de restriccion son g;. Las a; y b; son los
limites inferior y superior respectivamente de las funciones de restriccion con a; < b;, y ;,
u; son los limites inferiores y superiores de las restricciones de igualdad. Sia; = b, la i-

ésima restriccidén es una restriccion de igualdad.

Existen muchos tipos de problemas de programacion no lineal, lo cual depende de las
caracteristicas de las funciones f(x) y g;(x). Se dice que es un problema sin restricciones
cuando no hay funciones de restriccion g; y no hay limites en las x;, cuando éstas tienen

limites se dice que es un problema con restricciones.

Un vector x es factible si satisface todas las restricciones. El conjunto de puntos factibles
se llama regién factible F. Si F esta vacia, el problema es no factible. La determinacién
sistematica de las soluciones 6ptimas encabeza una larga lista de métodos y algoritmos.
Ademas, la investigacién en optimizacién puede ser observada desde un numero de
niveles diferente que necesariamente necesitan traslaparse pero generalmente se

consideran comunidades separadas.
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2.4.4.1. Optimizacion secuencial cuadratica.

La programacion secuencial cuadratica (SQP) es uno de los algoritmos mas populares de
la programacion no lineal debido a sus propiedades para una rapida convergencia a partir
del método de Newton y puede ser ajustada a una amplia variedad de problemas. La
derivacion basica de la SQP deriva de las condiciones Karush-Kuhn-Tucker (KKT) y

considerando que las condiciones de frontera son conocidas.

Se define el conjunto A, = {i;, iy, ..., i;, ... } donde inj) = (1)) J =1, |Ayl, asi como

multiplicadores activos u,, y u,, que pertenecen a este conjunto y las matrices E, y Ey

que determinan las variables correspondientes en la frontera.
Paraj=1,..,|A.|yi=1,..,n, E tiene los siguientes elementos:

1 sii=i;,

)y = 2.4.1

0 en otro caso

Ey se define de forma similar. Esto lleva a las siguientes condiciones de KKT,
VL, up, uy, v) = VF(x) + Ve(x)v — ELuy, + Eyugy =0 242
c(x) =0,Efx = Elxy, Efx = El x, 243

Al aplicar el método de Newton a este sistema se obtiene el sistema lineal para una

iteracién particular k,

[VxxL(x Ve(xk) —E, EU] d, [VL(x Ul v )
k
ve(x)" o 0 0 ddv | c(x*) ) bad
—E] 0 0 0 ||%ua Ef (x, — x*)
Ef 0 0 0 |lduay Ef(x* —xy

Este sistema corresponde a las condiciones de primer orden de KKT del siguiente

problema de programacion cuadratica,
mm C f(x ), += dTW"d

s.a. c(x) + Vc(xk)de =0

Ef(x* +d,) = Elxy
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El(x*+d,) =Elx,

donde,
m
W = Uy L(xK, uk, vE) = Vo f(x*) + Z Vi€ (KIVE)
j=1

2.4.4.2 Algoritmo de punto interior.

El algoritmo de punto interior es otro método que se utiliza para la solucion de problemas

de programacion no lineal. Las ideas basicas se pueden resumir de la siguiente manera:

Concepto 1: Obtener, del interior de la regidn factible, una solucién factible que lleve a la

solucion optima.

Concepto 2: Moverse en la direccion que mejore el valor de la funcién objetivo lo mas

rapido posible.

Concepto 3: Transformar la region factible para colocar la solucién prueba actual cerca
del centro, lo que permite una mejora grande cuando se aplique el

concepto 2.

Para cualquier iteracion,

X, 00 - 0
0 x, 0 - o]

1. Dada la solucion prueba actual (x4, x5, ..., x;,,), se hace: D = |0 0 x3 - 0
000 - x,l

2. Secalcula A =AD Yy é = Dc.

3. Secalcula P = 9 — AT (AAT) ' Ayc, = PE.

4. Se identifica la componente negativa de c,,, que tiene el mayor absoluto y se hace

igual a este valor. Después se calcula:

1
X = 1 + %cﬁ, donde «a es una constante elegida entre O y 1.
1
5. Se calcula x = DX como la solucion de prueba para la siguiente iteracion (paso 1).
Si esta solucién de prueba casi no cambia con respecto a la anterior, se dice que

el algoritmo converge a una solucion éptima y se detiene.
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2.4.5. Programacion heuristica.

La heuristica esta disefiada para encontrar buenas soluciones aproximadas de problemas
combinatorios dificiles. Algunos problemas y sus modelos pueden ser tan complicados
que no es posible resolverlos con los métodos tradicionales para encontrar una solucion
optima. En tales casos es importante encontrar una buena solucién factible que al menos
esté razonablemente cerca de ser 6ptima. Por lo general, para buscar esa solucién se

utilizan métodos heuristicos.

Un método heuristico es un procedimiento que trata de descubrir una solucion factible
muy buena, pero no necesariamente una solucion optima, para el problema especifico
bajo consideracion. El procedimiento también debe ser suficientemente eficiente como
para manejar problemas muy grandes. Con frecuencia, el procedimiento es un algoritmo
iterativo novedoso, donde cada iteracidon implica la realizacion de una busqueda de una
nueva solucion que puede ser mejor que la solucién que se encontré con anterioridad.
Cuando el algoritmo termina después de un tiempo razonable, la solucién que proporciona

es la mejor que se pudo encontrar en cualquier iteracioén.

Los métodos heuristicos se basan en ideas bastante simples, de sentido comun, acerca
de la forma en que se debe buscar una buena solucion. Estas ideas deben ajustarse el
problema especifico de interés. Por lo tanto, los métodos heuristicos tienden a ser ad hoc
por naturaleza. Esto es, por lo general cada método se disefia para abordar un tipo

especifico de problema en vez de una variedad de aplicaciones.

Las primeras generaciones de heuristicas se basan en la regla de bisqueda codiciosa (o
local) que dicta que se mejore el valor de la funcion objetivo con cada movimiento de
busqueda. La busqueda termina en un Optimo local donde ya no son posibles mas

mejoras.

Las ideas principales de la heuristica codiciosa se explican por medio de un problema de

una sola variable:
Minimizar z = F(x),x € S

El proceso iterativo de una heuristica codiciosa se inicia en un punto factible (aleatorio) y

luego intenta moverse a un punto de mejor solucién en las inmediaciones (vecindad) del
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punto de solucion actual. Especificamente, en la iteracion k, dado el punto de solucién xy,
la heuristica examina todos los puntos factibles en las inmediaciones N(x;) en busca de

una mejor solucion. La busqueda finaliza cuando ya no son posibles mejoras.

La definicion de N(x;) es importante en el disefio de la heuristica. Por ejemplo para x
entera, N(x;) = [x; — 1, x;, + 1] define la vecindad inmediata de xj,. Alternativamente, una
vecindad expandida puede incluir puntos de solucion cercanos adicionales. La primera
definicion implica menos calculos de busqueda local pero podria deteriorar la calidad de la
solucion final. La segunda definicion (vecindad expandida) requiere mas calculos de

busqueda local, pero podria mejorar la calidad de la solucion.

Para el caso de multiples variables, dada X = (x;, x5, ..., X,) Y un espacio de soluciones S,

el problema de optimizacion se define como:
Minimizar z = F(X),X €S

El algoritmo se amplia poniendo en la mira las variables una a la vez en cada iteracion,

donde una variable puesta en la mira se selecciona al azar desde el conjunto

(%1, X, ey Xp).
2.4.6. Metaheuristica.

Una metaheuristica es un método de solucion general que proporciona tanto una
estructura general como criterios estratégicos para desarrollar un método heuristico
especifico que se ajuste a un tipo particular de problema. Es un tipo general de método de
solucién que organiza la interaccién entre los procedimientos de mejora local y las
estrategias de mas alto niel para crear un proceso que sea capaz de escapar de un
optimo local y realizar una busqueda vigorosa de una regién factible. La terminacion de

una busqueda metaheuristica se basa en los siguientes puntos de referencia:

La cantidad de iteraciones de busqueda excede una cantidad especificada.

2. La cantidad de iteraciones desde la ultima mejor solucién excede una cantidad
especificada.

3. La vecindad asociada con el punto de busqueda actual, o esta vacia o no puede
conducir a un nuevo movimiento de busqueda viable.

4. La cantidad de la mejor solucion actual es aceptable.
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Existen tres busquedas prominentes metaheuristicas: busqueda tabu, recocido simulado y

algoritmo genético.

La busqueda tabu utiliza algunas ideas de sentido comun para permitir que el proceso de
busqueda escape de un 6ptimo local. Cualquier aplicacion de la busqueda tabu incluye
como una subrutina algun procedimiento de busqueda local que aparezca apropiado para
el problema bajo consideracién. El proceso comienza con este método como un
procedimiento de mejora local de la manera usual para encontrar un 6ptimo local. Una
estrategia de la busqueda tabu es que continua la busqueda pero permite movimientos sin
mejora hacia las mejores soluciones en la vecindad del éptimo local. Una vez que se
alcanza un punto en el que se pueden encontrar mejores soluciones en la vecindad de la
solucion de prueba, se aplica de nuevo el procedimiento de mejora local para encontrar

un nuevo 6ptimo local.
El algoritmo de la busqueda tabu es de la siguiente forma:

Paso 0: Seleccione una solucién de inicio s, € S. Inicie la lista tabu L, = @, y seleccione

un esquema para especificar el tamafio de la lista tabu. Establezca k = 0.

Paso 1: Determine la vecindad factible N(s;) que excluya miembros (inferiores de la lista
tabd L.

Paso 3: Si se llega a una condicion de terminacion, deténgase. Si no, establezca k = k +

1y vaya al paso 1.

El templado simulado permite al proceso de busqueda escapar de un o6ptimo local
utilizando una condicién de probabilidad que acepta o rechaza un movimiento inferior. La
idea de determinar la probabilidad de aceptacion del siguiente movimiento de busqueda

se explica como sigue:
Dado el problema de optimizacion:
Maximizar o minimizar z = F(s),s €S

A medida que la cantidad de iteraciones se incrementa, se busca una determinacion mas
selectiva de estrategias de solucion utilizando un parametro ajustable T, llamado
temperatura, es decir, se hace progresivamente mas pequefio de acuerdo con un

programa de temperatura. Un programa de I elementos para T suele definirse como
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[T =T;,i=0,1,..,I]. Cada T; solicita un numero especifico de iteraciones de aceptacion

consecutivas t.
Dado que s, es la estrategia de inicio de la busqueda, T; se calcula tipicamente como:
To =19F(s9),0< 1y <1
T,=nrTi_,0<r;<1,i=12,..,1

Se define s, como la ultima estrategia de solucién aceptada. En la iteracion k, la
probabilidad de aceptar una estrategia cercana como el siguiente movimiento de
busqueda, s, Se calcula como:
1, si F(sk4+1) no es peor que F(s,)
P{aceptar sg41lsg1 € N(Sp)} = { —IF($)-F(sean)l
e T ,en caso contrario
La férmula dice que el siguiente movimiento de busqueda, s;.,, se acepta si F(s,1) NO

es peor que F(s,). De lo contrario, F(s,,,) €s una solucioén inferior y s,,, se acepta solo

. —1FGa)-F(spe+a)l i . .
SiR,<e T , donde R, es un numero aleatorio (0,1). Si s;,; se rechaza, se

intenta una estrategia de solucién diferente con N(s,).

El algoritmo del recocido simulado es el siguiente:

Paso 0: Seleccione una solucién de inicio s, € S. Establezca k = 0,p = 0,ei = 0.
Paso 1: Genere la cercania N(s;) y establezca la temperatura T = T;.

Paso 2: Determine la solucién si,; al azar desde N(s;). Si si4; NO es peor que la
solucién ditima aceptada o si R < P{acepte s;,1}, luego acepte si.q ,
establezca p=p+1, y vaya al paso 3. De lo contrario, rechace s,,; ¥

establezca N(s;1) = N(sy). Establezca k = k + 1, y vaya al paso 1.

Paso 3: Si se llega a una condiciéon de terminacion, deténgase. De lo contrario,

establezca k = k + 1. Si p = t, entonces establezca i = i +1. Vaya al paso 1.

El algoritmo genético tiende a ser muy eficaz para explorar diversas partes de la region
factible y evolucionar de manera gradual hacia las mejores soluciones factibles. Se basa
en una analogia con un fendmeno natural, en este caso con la teoria biolégica de la

evoluciéon formulada por Charles Darwin a mediados del siglo XIX. Estas ideas se
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transfieren hacia los problemas de optimizacion de una forma bastante natural. Las
soluciones factibles de un problema especifico corresponden a los miembros de una
especie particular, donde la aptitud de cada miembro ahora se mide por el valor de la
funcién objetivo. En lugar de procesar una sola soluciéon de prueba a la vez, ahora se
trabaja con una poblacién completa de soluciones de prueba que se entienden como los
miembros vivos de la especie. Algunos de los miembros mas jovenes de la poblacién
sobreviven en la adultez y se convierten en padres que después tienen hijos (nuevas
soluciones de prueba) que tienen algunas de las caracteristicas (genes) de ambos
padres, a medida que avanza el algoritmo geneético, éste tiende a generar poblaciones
mejoradas de soluciones de prueba. Por ultimo, la supervivencia del mas apto tiende a
conducir al algoritmo genético hacia una solucién de prueba (la mejor de todas las

consideradas) que al menos es cercana a la 6ptima.
Podemos resumir el algoritmo genético de la siguiente forma:
Paso O:

a) Genere una poblacién aleatoria X de N cromosomas factibles.
b) Para cada cromosoma s en la poblacion seleccionada, evalue su aptitud
asociada. Registre s* como la mejor solucién disponible hasta ahora.

c¢) Codifique cada cromosoma mediante una representacion binaria 0 numérica.
Paso 1:

a) Seleccione dos cromosomas padres de la poblacion X.

b) Cruce los genes padre para crear dos hijos.

c) Mute los genes hijo al azar.

d) Si las soluciones resultantes son no factibles, repita el paso 1 hasta lograr la
factibilidad. Si no, reemplace los dos padres mas débiles con los nuevos hijos

para formar una nueva poblacién X y actualice s*. Vaya al paso 2.
Paso 2:

a) Si se llega a una condicion de terminacion, deténgase: s* es la mejor solucion

disponible. De lo contrario, repita el paso 1.
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2.5 TEORIA DE SISTEMAS BIOQUIMICOS.

2.5.1. Generalidades.

Savageau propuso un enfoque para modelar, analizar y optimizar una clase de sistemas
bioquimicos llamado Teoria de Sistemas Bioquimicos (Biochemical Systems Theory,
BST). La BST es un marco teérico que combina algunas de las caracteristicas de los
sistemas lineales con la capacidad de capturar la esencia de los fendmenos no lineales.
La idea principal de la teoria es aproximar por medio de leyes de potencias todos los
términos que contribuyen a la formacion o degradacién de un componente. Esta
aproximacioén es no lineal basada en el Teorema de Taylor y puede modelar cualquier no
linealidad continua. Ademas es la base para aplicar una serie de herramientas efectivas
para la aproximacién, modelado, simulaciéon numérica, analisis y optimizacion de sistemas

no-lineales. Asi es como se obtiene una funcién candnica que rige el sistema.

2.5.2. Linealizacion de sistemas no lineales.

La linealizacién de términos no lineales se puede llevar a cabo por los siguientes

métodos:

1. Desarrollo en una serie de Taylor, tomando solamente los términos de primer
orden;

2. Métodos de perturbacion, es decir, empleo de pequefias desviaciones con
respecto a los valores de estado estacionario a algunos otros valores de
frecuencia;

3. Linealizaciéon seccional.

La expresion de una ecuacion en forma lineal implica que la ecuacidon es una

representacion exacta para un cierto intervalo.

La técnica basica para la linealizacion por el método de Taylor consiste en el desarrollo de
la funcién no lineal segun una serie de Taylor alrededor de un valor medio o de referencia
de la variable en el dominio que interesa. La serie de Taylor para una funciéon de una

variable, f(x), alrededor de un intervalo centrado sobre x = a, es:
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_ af(@ . _ @f@ x-a?
fx) =f(a) + ™ (x—a)+ 7 5T 2.5.1

La linealizacion se consigue suprimiendo los términos de orden superior a uno.

Para una funcién de varias variables independientes la serie de Taylor truncada es:
0 yo 0 n (9f 0
F Y Vo) = FO2, Y0, ) + 30, (L) (v -v?) 252
y Yio

donde el indice cero representa el valor de referencia de la variable dependiente
(Himmemblau, 1992).

2.5.3. Aproximacion de funciones no lineales en leyes de potencia.

El origen de la propuesta de las leyes de potencias surge a partir de la observacion de
que, la mayoria de las velocidades de reacciones bioldgicas, cuando se grafican en
coordenadas logaritmicas, tienen amplias regiones lineales. Asi, al construir una
aproximacion lineal a estas funciones en un espacio logaritmico conduce a una relacién
de la forma,

log(v) = glog(x) + a 253

donde g es la pendiente de la linea en la region lineal y a es la ordenada correspondiente.
Al regresar a las coordenadas cartesianas, la relacion anterior se escribe como una ley de

potencias,
v =ax9,

donde la pendiente g es el exponente para la concentracion de substrato y
a = exp(a)

es un factor de escalamiento para ese término. Esta idea se puede generalizar para

obtener la aproximacién en series de potencias que se obtienen en la BST.
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2.5.4. Modelo candénico de la BST.

Con base a la aproximacion de series de potencia de los términos no-lineales de acuerdo
a la BST, es posible obtener modelos candnicos de sistemas bioquimicos. Estos modelos
canodnicos se obtienen al identificar y aproximar con leyes de potencia dos clases de
términos en los modelos de sistemas bioquimicos no-lineales, los términos que
contribuyen a la formacién y los términos que degradan cada componente o especie del
sistema bioquimico. Esto conduce a modelos denominados sistemas S, los cuales se
pueden escribir como sigue,
= o I’ — B I i=12,.,n 2.5.4

donde existen n variables dependientes y m variables independientes. Cada término
contiene solamente aquellas variables, con sus ordenes cinéticos asociados (g; o h;), que
tienen un efecto directo sobre tal término. El primer indice del orden cinético se refiere a la
variable dependiente que se produce o degrada (x;) y el segundo indice se refiere a la

variable dependiente o independiente (xj) que afecta la produccion o degradacion de x;.

2.5.5. Formulacién de modelo S a partir de un sistema bioquimico no-

lineal general.

Considere la dinamica de un sistema bioquimico general de la siguiente forma,
dx; —
L= V(X Xy, o, Xn Xt oo X)) = Vim (X0, Xy oo, Xy Xt oo Xm) 255

donde las primeras n variables X;, X,, ..., X, son dependientes y las siguientes m variables
Xn+1r - Xnem SON independientes. La funcién de valor positivo V;+ representa todos los
efectos que incrementan la produccion de x; , y la funcion de valor positivo V;- representa
todos los efectos que incrementan la degradacion de X;.

Para transformar un modelo dinamico a un modelo en funciones de potencias se procede
como sigue. Primero se toman coordenadas logaritmicas de las funciones V; y se
linealizan, se evaluan en un punto de operacién deseado y se retorna a variables
originales, lo cual conduce a un modelo del tipo de ley de potencias. Posteriormente, se

calcula el orden cinético a partir de la expresion,
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_ OlogV; _ aVv;Xj 256
U_along_anVi e

y una vez que todos los 6rdenes cinéticos en un término de flujo se han estimado, la

constante de velocidad se calcula con base a la siguiente ecuacion:

a; = Vi(Xy, oo, Xnam) X, 02 L X, J1m 257

n+m

que se evalua en un punto de operacion.

El primer indice del orden cinético se refiere a la variable dependiente que se produce o
degrada (X;) y el segundo indice se refiere a la variable dependiente o independiente (Xj)
que afecta la produccion o degradacion de X;. Si el orden cinético es cero, el efecto es

nulo, un orden cinético positivo refleja un efecto creciente, y un orden cinético negativo

representa algun tipo de inhibicién.

2.5.6. Analisis de sensibilidad.

La ventaja mas importante de un modelo en el sistema S es el hecho de que su estructura
homogénea permite la estandarizacién de un analisis del estado estacionario, en el cual
se puede ver que es lineal, de forma que la caracterizacién de propiedades del modelo,
tales como estabilidad y robustez se pueden evaluar a partir de herramientas de analisis
lineales.

La estabilidad local del estado estacionario nominal se puede evaluar al examinar los
valores propios de la ecuacidén caracteristica que resulta del sistema de ecuaciones

lineales en estado estacionario, que esta dado por:

n+1,.9ij _ n+m Mij
ail—[j=1 X; =i X1 X; 2.5.8

2727(g1j — hyj) log(X;) = log (%) 259
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si la parte real de todos los valores propios son negativos, entonces el estado nominal es
localmente estable y se puede predecir que el sistema retornara a su estado estacionario

después de perturbaciones pequefias.

Por otro lado, la caracterizacién basica de robustez del modelo se expresa por medio de
las derivadas logaritmicas normalizadas de una variable dependiente con respecto a una
variable independiente.

Estas derivadas son propiedades importantes que expresan el cambio esperado en una
variable dependiente que resulta de un cambio en una variable independiente en tanto
que las otras concentraciones independientes y parametros se mantienen constantes. Las
funciones de sensibilidad son por definicion las derivadas parciales de las variables de
estado con respecto a los parametros (Noykova et al. 1999). La ganancia logaritmica se

calcula por medio de la ecuacién:

dlogX; _ 9X;Xj
6long o 3Xin

L(X;, X;) = 2.5.10

que se evalua en el estado estacionario. Una ganancia logaritmica indica que un cambio
de 1 % en la cantidad X; conducira a un cambio aproximado de % L(X;, X;) en el valor en
estado estacionario de X;, de modo que mide la ganancia del sistema de X; a X; (Puebla
et al. 2009).

2.5.7. Programacion lineal.

La ventaja clave de formular un modelo de sistemas S es el hecho de que el estado
estacionario es un sistema de ecuaciones algebraicas lineales. Ademas de las ecuaciones
en estado estacionario, las funciones objetivo tipicas y las restricciones sobre los flujos se
pueden formular como ecuaciones lineales o desigualdades lineales, de modo que se
pueden usar directamente métodos de optimizacién lineal. A partir de un modelo de
sistemas S, el problema de optimizar un flujo particular bajo restricciones tipicas es como

sigue (Torres y Voit, 2002):

1. Maximizar In(flujo) sujeto a,
2. Ecuaciones en estado estacionario, expresadas en logaritmos de las variables.

3. In(variables dependientes o independientes) < constante.
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In(variables dependientes o independientes) = constante.
In(variables dependientes o independientes) = constante.

In(variables dependientes o independientes) sin restriccion.

4

5

6

7. In(flujo) < constante.
8. In(flujo) = constante.
9. In(flujo) sin restriccion.
1

0. In(flujo1/flujo2) < constante.

En esta formulacion, (1) es una funcion objetivo tipica que es lineal en los logaritmos de
las variables dependientes e independientes involucradas, (2) asegura que el sistema
optimizado se encuentra en estado estacionario, sin importar que las concentraciones de
las enzimas se alteren, (3) y (4) restringen variables a permanecer dentro de ciertos
limites, (5) forza que la variable este en un valor dado, (6) es una opcion que permite
cualquier valor real del logaritmo de una variable. (7)-(9) son restricciones sobre flujos, y
(10) forza a que el logaritmo de la relacion de flujos permanezca por abajo de cierto limite.
La optimizacion se puede ejecutar con cualquier paquete disponible de optimizacién

lineal.
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CAPITULO 3

CASOS DE ESTUDIO

Resumen
En este capitulo se describen las caracteristicas de dos casos de estudio: el tratamiento
de aguas residuales de vinazas del tequila y un modelo genérico de tratamiento de aguas

residuales en un digestor anaerobio de flujo ascendente.

3.1. TRATAMIENTO DE VINAZAS DEL TEQUILA EN UN DIGESTOR ANAEROBIO
TIPO TANQUE AGITADO

3.1.1. Introduccion.

En el dinamismo de la actividad econémica en el estado de Jalisco se ha observado que
la produccion de tequila ha sobresalido de entre otras actividades. Debido a que un
crecimiento en la produccién de tequila (285 millones de litros en 2007) tiene un
incremento a su vez en la demanda de materia prima y al tomar en cuenta que para
producir 1 litro de tequila son necesarios de 6 a 7 kg de agave y son generados de 7 a 10
litros de vinaza de tequila (Méndez 2009) el impacto ambiental debido a esta cantidad de
residuos seria muy grave si no se tomaran las medidas necesarias para aminorarle o en

el mejor de los casos eliminarlo.

En efecto, la produccion de tequila genera grandes cantidades de bagazo y vinazas, el
primero es un residuo sdlido que se produce durante la extraccién del jugo de la cabeza
de agave cocida y el segundo es un residuo liquido que se genera después de la
destilaciéon del mosto del agave fermentado (Lépez et al. 2010). El hecho de que las
industrias destiladoras generen hasta 90 millones de litros de vinazas representa un reto
importante para el disefio del proceso de destilacion para obtener tequila, su disposicion
debe llevarse a cabo adecuadamente porque se podria afectar el ecosistema en el cual

son vertidas, por ejemplo en la calidad del suelo y afectar su fertilidad.

Para lograr alcanzar las limitaciones gubernamentales impuestas para reducir el impacto

de las descargas de vinaza en el ambiente, la industria tequilera ha adoptado politicas,
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practicas y estrategias que las llevaran a la sustentabilidad y tener un balance entre
economia y temas ambientales. Las vinazas del tequila deben cumplir con un
pretratamiento antes de ser vertidas al suelo o al sistema de alcantarillado, las
autoridades insisten en que el pretratamiento sea realizado en el lugar en donde es
generada. Las normas que deben ser cumplidas en México son: NOM — 003 -
SEMARNAT-1997 que establece los limites maximos permisibles de contaminantes para
las aguas residuales tratadas que se reusen en servicios publicos y la norma NOM — 001
— ECOL - 1996 que establece los limites maximos permisibles de contaminantes en las

descargas de aguas residuales en aguas y bienes nacionales.

Los métodos de tratamiento de vinazas mas comunes son los fisico-quimicos y los
bioldgicos, su funcién principal es la de minimizar el impacto ambiental al disminuir o
eliminar la materia organica degradable, eliminar, degradar o transformar substancias
organicas téxicas en compuestos que puedan ser mas susceptibles a la biodegradacion y

convertir los contaminantes en bioenergia o productos con valor agregado.

3.1.2. Digestor anaerobio tipo tanque agitado.

La digestion anaerobia ha sido el sistema mas utilizado para el tratamiento de las vinazas
de tequila debido a su bajo costo operacional, se evita la aeracion, baja produccion de
lodos y la obtencién de biogas. Para este proceso se ha experimentado con distintos tipos
de reactores, por ejemplo el reactor continuo de tanque agitado, biorreactor de lecho fijo,

biorreactor de cama de lodos (Robles, 2012).

Un digestor anaerobio de tanque agitado es un reactor en el que hay un flujo continuo de
material reaccionante y desde el cual sale continuamente lo que ha reaccionado. La
condicion de agitacion no es tan dificil de alcanzar siempre y cuando la fase liquida no
sea demasiada viscosa. El propésito de lograr una buena agitacién es lograr que en el
interior del tanque se produzca una buena mezcla de los materiales, con el fin de
asegurar que todo el volumen del recipiente se utilice para llevar cabo la reaccién, y que

no existan o queden espacios muertos.
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3.1.3. Modelo matematico.

Para el modelo principal se considera que: (i) Existe un mezclado perfecto, (ii) las
propiedades son constantes, (iii) la poblacién bacteriana se puede separar en dos grupos
con caracteristicas homogéneas siendo la primera acidogénica y la segunda
metanogénica, (iv) una cinética de crecimiento de Monod para la biomasa acidogénica, (v)
una cinética de crecimiento de Haldane para la biomasa metanogénica, (vi) condiciones

térmicas mesofilicas.
Las bacterias acidogénicas y las metanogénicas reaccionan de la siguiente forma,
- Acidogénesis (con una tasa de reaccion r; = u;X;):
kySy 3 Xy + kySy + kyCO, 3.1.1
- Metanogénesis (con una tasa de reaccion r, = p,X,):
ksS, 3 Xy + ksCO, + keCH, 3.1.2

donde, S; es la concentracién del sustrato organico caracterizado por su DQO,

kg DQO
m3

‘g mol .
), S, es la concentracion total de AGV, (—3) U1 Y Ko son las tasas de crecimiento
m
en la acidogénesis y la metanogénesis, (d™1).
Con base balances de masa sobre las dos clases de microorganismos y los dos
substratos, asi como para la alcalinidad y el carbono organico total, se obtienen las

ecuaciones que describen la dinamica del digestor,

dx,

W = (ﬂl - aD)Xl 31.3
dx,
E = (uq — aD)X, 3.14
ds,
- D(S1in — S1) — k1pn1X4 3.1.5
ds,
- D(S2in — S2) + k3p1 X1 — ksp, X, 3.1.6
dz
i D(Z;,—Z) 3.1.7
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dt

= D(Cr; — Cry) + kap1 Xy + kspz X5 — Qco, 3.1.8

kg x1 kg Xz

donde, x; biomasa acidogénica , X, biomasa metanogénica , S, demanda quimica

kg DQO

) mOl

de oxigeno (DQO) soluble , S, acidos grasos volatiles (AVG , D tasa de dilucién

d~1, k,5 coeficientes de consumo, k, , s coeficientes de rendimiento, p, cinética tipo Monod

mol

d1, u, cinética tipo Andrews d-1, Z alcalinidad total , Cr; carbdn inorganico totaI

fraccion de biomasa suspendida en la fase liquida y acotada (0 < a < 1).

El término a permite considerar diferentes clases de digestores. Cuando a es 0 se tiene
un reactor digestor anaerobio lote secuencial o AnSBR y cuando es 1 se tiene un reactor
CSTR. Para valores intermedios de a se tiene un comportamiento intermedio entre esta

clase de unidades.

La cinética del modelo para el crecimiento de las bacterias acidogénicas es de tipo Monod

que a su vez esta basada en la cinética enzimatica propuesta por Michaelis-Menten,

— Umax1 S1 319
S1+Ksq T

H1
donde pnq.1 €s la velocidad maxima de crecimiento en d~! y K, es la constante de

kg DQO
saturacion media en &

El crecimiento de las bacterias metanogénicas es de tipo Andrews y se basa en la

ecuacion de Haldane,

S
Uy = Emaxzz Z% 3.1.10
Sy+Ksa+-2
2 52 K]

Donde pq, €S la velocidad maxima de crecimiento en h™! y Kg, es la constante de
1

L AGV 2 .,
_mo )2. Esta ecuacion

mol AGV

saturacion media en y K; es la constante de inhibicién en ( —

representa la disminucion en la velocidad de crecimiento de la biomasa metanogénica

debida al aumento del sustrato.
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De acuerdo a Bernard et. al (2001) las ecuaciones 3.1.3, 3.1.4, 3.1.5 y 3.1.6 no tienen

influencia directa de las ecuaciones 3.1.7 y 3.1.8, por lo que estas ultimas se excluyen del

modelo. Sustituyendo y desarrollando, se obtiene el modelo siguiente,

dX1 _ Mmax151X1 _

aXlD

dX, Hmax2S2X>

= - aXZD

dt kgt (,f_lzz)z

ﬁ D—k, Hmax151X1

= S1inD — $1

ds, Pmax1S1X1

3.1.11

3.1.12

3.1.13

”maxZSZXZ

—~2=5,.D-S,D+k
dt Zin 2 2 S, + kg

Sy ke (&)

2 3.1.14

El modelo completo de 6 estados se puede re-escribir al definir las siguientes variables,

$1 = kX
&2 = k3X,
Para las condiciones iniciales:
$10 = k1X10
$20 = k3Xy0
ks kg ks
YI_kl ]/Z_kl y3_k3
Lo cual conduce al siguiente modelo,
dé,
PR —aD
T (uq —aD)§,
ds,
_24 _ —aD
dt (uy — aD)§,

3.1.15

3.1.16
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ds, 3.1.17
== D(Syin — S1) — m1é1
ds, 3.1.18
T D(S2in — S2) + Y1l1§1 — 252
dz 3.1.19
E = D(Zin - Z)
dCy, 3.1.20

dr D(Criin — Crp) + V21181 + V31282 — Qco,

A partir de la cinética de crecimiento metanogenica y la estequiometria de la reaccion se

puede estimar el flujo de metano que se produce por medio de la siguiente expresion,

dm = Yala$ 3.1.21

El modelo final para analisis es el siguiente,

d$1  Mmax1S1$1 3.1.21
= - anl
dt Sy +ks,
dé; Minax2S2$2 _ aDé
dt _s Tk _|_(Sz)2 2 3.1.22
S A
ds, Pmax151$1
—1=§,,D—Sp— 2L
dt lin 1 Sl + kSl 3.1.23
ds, Pmax151§1  Hmax25282

—— =82inD — 52D + v,

dt S1 + kg S$,\2 3.1.24

S, + kg + (k_lzz)

La Figura 4 muestra un digestor del tipo CSTR considerando cuatro estados: (i) bacterias
acidogeénicas, X;, (ii) bacterias metanogénicas, X,, (iii) sustrato organico, S;, (iv) acidos
grasos volatiles, S,. En él se identifican cuatro etapas: (i) hidrdlisis, (ii) acidogénesis, (iii)
acetogénesis, y (iv) metanogénesis, mismas que se llevan a cabo simultaneamente. Las

vinazas del tequila se introducen en el reactor y se mezcla con la de recirculacion. La
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poblacion bacterial que cohabita en el reactor es necesaria para la conversién de materia

organica en metanoy CO,.

CH4
coz

Y

Fin
Xlin
K2in
S1in
sz
Procesos de
conversion
biogquimicos y
fisico-quimnicos

Fout

X1
X2
51
52

Xlout
XZ2out
Siout
S2out

Figura 4 Digestor anaerobio del tipo CSTR

3.1.4. Simulacion.

La evaluacion del modelo se realizé con los parametros del modelo que se encuentran en

la Tabla 1 (Zarate, 2013) y en la Tabla 2 (Zarate, 2013) por medio del programa MATLAB.

Parametro
Hmax1

Hmax2

kSl

kS 2

Valor
0.96

0.571
7.52

27.168

16.773

0.458

Unidad
d—l
d—l

kg DQO
m3

mol AGV
m3

1
<mol AGV)E

m3
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Y1 5.737 mol AGV
kg X
&10 3.002 kg
m3
&0 143.496 mol
‘m3

Tabla 1 Parametros (Zarate, 2013)

Condiciones iniciales:

flo = 3.002
S, = 16
S, = 60

Variables del sistema:

D= 0.249
T= 35°C
(bacteria
mesofilica)
P= 1 atm

Tabla 2 Condiciones iniciales y variables del sistema (Zarate 2013).

La Figura 5 presenta los resultados de la simulacion del modelo (). Se puede observar
que las dos biomasas, acidogénica y metanogénica, crecen hasta alcanzar un valor en
estado estacionario de 32.5 kg/m® y 203 mol/m?, respectivamente. Por otro lado, los dos
substratos, la carga organica medida en DQO y los acidos grasos volatiles, disminuyen

hasta alcanzar valores de 1 kg/m® y 7 mol/m?, respectivamente.
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Biomasa acidogenica
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Biomasa metanogenica
210 . T

200 .

190 | =

180 | .

&, [molim?]

170 =

160 | .

150 A

140 ; :
1] a0 100 140

tfd]

AGY
&0 T .

al .

30§ o

S, [mokm’]

o, |

|
0 50 100 150
t[d]

Figura 5 Evaluacion del modelo

UAM — Posgrado en Ingenieria de Procesos Pagina 56



Optimizacién de reactores anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales

En general, el tratamiento por digestién anaerobia no es suficiente para degradar la carga
organica de efluentes agro-industriales, y comunmente se requieren tratamientos
adicionales con otros métodos, los cuales toleran cargas organicas menores a la que
entra inicialmente a la digestién anaerobia. Asi, una funciéon importante de la digestion
anaerobia es bajar los niveles de la DQO en aguas residuales con alta carga organica y

aprovechar la generacion maxima posible de biogas al mismo tiempo.

3.2. TRATAMIENTO DE AGUAS RESIDUALES EN UN DIGESTOR ANAEROBIO DE
FLUJO ASCENDENTE

3.2.1. Introduccion.

Las aguas residuales de alta resistencia son producidas actualmente por diversas plantas
industriales, tales como las industrias petroquimicas, plantas de procesamiento de coque,
unidades de acabado de metales, etc. Las aguas residuales generadas a partir de estos
procesos contienen un gran numero de contaminantes en altas concentraciones y tienen

efectos ambientales adversos.

La tecnologia de flujo ascendente, normalmente referido como reactor UASB, es una
forma de digestor anaerobio que se utiliza en el tratamiento de aguas residuales. EIl UASB
utiliza un proceso anaerobio, en el cual se encuentra suspendido el lodo activado en
forma granular. Las aguas residuales fluyen hacia arriba a través del lodo suspendido y se
degrada por los microorganismos anaerobios. El flujo ascendente se combina con la

accioén de la gravedad para mantener suspendidos los granulos de lodos activados.

En los UASB se produce un biogas con una alta concentracion de metano, el cual puede
ser capturado y utilizado como fuente de energia, ademas son tipicamente adecuados
para degradar aguas residuales con 3% de solidos totales disueltos y de un tamano

mayor a 0,75 mm.
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3.2.2. Digestor anaerobio de flujo ascendente.

El UASB es una unidad de reaccidn que consiste en un solo tanque. El influente se
bombea al reactor UASB desde la parte inferior de la misma a través de una bomba
peristaltica. El influente se mueve hacia arriba y establece contacto con los
microorganismos suspendidos y luego se continua moviéndose hacia arriba y se continua
degradando en la seccion superior que estd mas diluida en microorganismos que la

seccion inferior.

A influente

: efluente

: lecho de lodos

: flujo ascendente

: separador gas-liquido
: drea de sedimentacion

Figura 6 Reactor UASB (Bermudez et al. 2003)

Algunas de las ventaja de este tipo de reactores son por ejemplo, niveles de sintesis
reducida, bajos requerimientos de nutrientes, beneficios de productos como el metano
utilizado como energia. Por otra parte, las desventajas mas comunes suelen ser que el
comienzo del proceso es lento y requiere de un periodo de 8 a 12 semanas, el proceso es
sensible a la presencia de compuestos téxicos, la reduccion de bacterias patdogenas es

relativamente baja.

3.2.3. Modelo matematico.

Se considera un modelo de un UASB reportado en la literatura. El modelo matematico
considera la interaccién de dos grupos de microbios, los que son formadores de acido y

los formadores de metano y se asume que el crecimiento de los substratos depende de
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una cinética del tipo Monod. La muerte celular, lisis, hidrdlisis y disminucién de biomasa
son descritas por reacciones de primer orden. También describe los efectos del tiempo de
retencion y la distribucion de los reactantes, resultado de la condicion de mezclado y

desempefio del proceso.

La representacion esquematica de las etapas que se llevan a cabo se muestra en la

Figura 7.

Células viables

Ky muerte/lisis

v Y (1) _J,

hidrélisis Substrato que
—— DA — requiere hidrolisis
h

Substrato soluble

acidogénesis

Acidos volatiles
H, + CO,

metangénesis

CH4 + CO;

Figura 7 Modelo conceptual de la digestion anaerobia del lodo bioldgico.

La porcion biodegradable de células de lodo activado viable se considera compuesta por
dos partes: una particulada y otra soluble. Después de la muerte celular, tiene lugar la lisis
y parte de la COD soluble y degradable se libera. La BOD intracelular restante de la cama
de células muertas da lugar a la hidrdlisis. La cama de BOD soluble disminuye debido a la
microflora, especialmente por la bacteria formadora de acido. A partir de este punto el
modelo sigue el esquema clasico de digestidn anaerobia de dos fases: acidogénesis y

metanogénesis.

El modelo considera las especies que se describen arriba y consiste en balances de masa
para cada especie. El modelo esta dado por las siguientes ecuaciones (Pavlostathis y
Gossett, 1986).
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%1 = 07 (x10 — Xx1) — kgxy 3.2.1
X, = 07 (xp0 — x3) + (1 —¥) fakaxy — kpx, 3.2.2
i B Kax3x, 3.23
X3 = 07 (30 — x3) + kpxp + ¥ fgkax, — Tor + xn
SA T X3
YAkAx3x4 3.24
Xp =07 (x40 — Xx4) + ———— — byx
4 40 T X T DA
. B kaxsxy,  Yakgxzx, kmXsxe 3.25
Xs =0 1(x50—x5)+k - fdbe4—km—
satx3 Kgpt+x3 cm T Xs
Yo kmXsxe 3.2.6
Xg =07 (xgp — Xg) + ———— — bypx
6 60 — X¢ K+ xs mXe
kmXsxe  YmkmXsxe 3.2.7

X7 =07 (x50 — x7) +

7 (x70 = x7) Ko 40z Koo T 10
En donde: x; = x45 = lodo activado viable , x, = P = COD particulada , x3; =S4 =
substrato soluble, x, = x4 = microorganismos acidogénicos, xs = A = acidos volatiles ,

xg = xM = biomasa metanogénica, x, = M = metano.

Las células viables del lodo activado decrecen debido a un proceso de lisis y muerte de
acuerdo a una cinética de primer orden. Una parte de las células viables requiere aun
llegar a ser sustrato soluble por lo que se lleva a cabo una hidrdlisis, se encuentra que
decrecen por la hidrolisis de células muertas siguiendo una cinética de primer orden y se
producen por la fraccion de células que no son solubles que se consumen de acuerdo a
una cinética de primer orden de la muerte de la biomasa de los lodos activados. Los
substratos que forman acidos se incrementan por las células que se hidrolizaron de las
particulas que requerian hidrolisis y por el substrato soluble disponible y se consume por
una cinética de Monod de la biomasa acidogeénica. La biomasa acidogénica se incrementa
por el consumo de substrato que forma acidos y decrece por la desactivacion de la misma
biomasa. Los acidos grasos volatiles se incrementan por la velocidad de fermentacion del
substrato soluble, por la fraccion biodegradable de biomasa activa y decrecen debido a
que son consumidos por la biomasa metanogénica. La biomasa metanogénica se
incrementa por el consumo de los acidos grasos volatiles y decrece por la desactivacion
de la misma biomasa. Finalmente el metano se genera en forma directa al crecimiento de

las bacterias metanogenicas.
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3.2.4. Simulacion.

Con base a los parametros de las Tablas 5 y 6, se realiza la simulacién computacional
para evaluar los efectos de las condiciones iniciales y las variaciones del influente en el
desempefio del proceso de digestion anaerobia.

Parametros del modelo:

%4

0 = 7o 15

kd =2

kA =8
kSA = 004‘5

Y, = 0.2
KSA = 004‘5

bA = 0.1

k,, =62
K., = 0.045
Y,, = 0.057
Kom = 0.045
by = 0.015

y = 0.68

Tabla 3 Parametros del modelo

Condiciones iniciales:

X109 = 10
X0 =1
X30 =5
X40 = 0.05
X509 = 2
Xgo = 0.04
X70 =0

Tabla 4 Condiciones iniciales
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En la Figura 8 se muestran los resultados obtenidos. Se observa que al iniciar el consumo
de sustrato se generan acidos por parte de las bacterias acidogénicas y que serviran a las
bacterias metanogénicas como alimento para obtener metano, que es uno de los
productos deseados, ademas se observa un crecimiento continuo de la biomasa
metanogenica hasta alcanzar el estado estacionario. Por otro lado, la biomasa
acidogenica muestra un crecimiento continuo en los primeros instantes de tiempo que

estd asociado a la disponibilidad del substrato que forma acidos.
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Figura 8 Evaluacién del modelo
En forma similar al caso de la digestién anaerobia de vinazas del tequila en reactores tipo

tanque agitado, el UASB debe cumplir dos objetivos fundamentales, la degradacion de

materia organica y la produccion de biogas, en particular de metano.
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CAPITULO 4
OPTIMIZACION DE LOS CASOS DE ESTUDIO

Resumen
En este capitulo se presenta la formulacion y solucion del problema de optimizacién de los

casos de estudio utilizando dos enfoques: la programacién no-lineal y la BST.

4.1. TRATAMIENTO DE VINAZAS DEL TEQUILA EN UN DIGESTOR TIPO TANQUE
AGITADO

Con base a las caracteristicas de operacién del digestor anaerobio para el tratamiento de
vinazas del tequila, se identifican dos problematicas: (i) La reduccién de altos valores de
DQO de entrada a valores de DQO bajos que cumplan con la legislacién ambiental, o en
su caso, que puedan ser procesados por otros métodos de tratamiento que toleren cargas
organicas bajas. (ii) La produccion de biogas como subproducto de las etapas de la

digestién anaerobia.

Con base a la problematicas anteriores, en esta seccion se establece la optimizacion del
proceso de tratamiento de vinazas del tequila en digestores tipo CSTR, utilizando dos
enfoques: (i) Programacion no-lineal y (ii) Programacion lineal con base a resultados de la
BST.

4.1.1. Formulacién del problema de optimizacién por programacién no-

lineal.

El problema de optimizacién se formula como la minimizacién del substrato organico y la

maximizacion del flujo de metano.

El modelo de optimizacion es el siguiente:

2
. _ S1,in - S1
minJ = [1 —Sl] —VhS,
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o bien,

16 — Sl)z _ y‘l'umaxZSZfZ
2

min (1 —
16 S

Sy + ksy + (T2

2 52 (kIZ)

Donde el primer término de la funcidén objetivo corresponde a la minimizacion del
substrato organico y el segundo término corresponde a la maximizacién de la produccién

de metano.

El modelo de optimizacion se completa con las siguientes restricciones,

Hmax151§1
S, + ks, aDé&, 4.1.1
Pmax2S2$2
2~ @Dé; =0 4.1.2
Sy +ksy + (5—2) o
kIZ
S
SyinD — S,D — “;1%1151 =0 413
1 1
Pmax151$1 Pmax2S252
L G 414
RS G kg + (52)
12

0.05<& <100 X4
0.05<& <500 ™o
00<S, <16 X9

0<S,<60 %

0.05<D < 1.2467 d*

Las primeras cuatro restricciones corresponden al modelo en estado estacionario del
digestor anaerobio. Las siguientes restricciones estan asociadas a los valores minimos y
maximos factibles de los estados y de la velocidad de dilucién. Es decir, las restricciones
se encuentran asociadas de tal forma que se asegure que una minima cantidad de

poblacion bacteriana y una maxima cantidad de sustratos se encuentren limitados por sus
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correspondientes concentraciones de entrada. Los valores han sido definidos con base en
los pardametros presentados por Zarate (2013). Por otra parte, las concentraciones para el
valor inferior y superior de la variable de control (D) son propuestos para garantizar una
minima y una maxima tasa de dilucion. En particular, la velocidad de dilucion maxima esta

asociada a evitar la condicién de lavado.

4.1.2. Solucién del problema de optimizacién por programacién no-lineal.

El problema de optimizaciéon que se formula en la seccion anterior es un problema de
optimizaciéon no-lineal con restricciones. Con base al algoritmo de punto interior se

encuentra la siguiente solucion éptima,

- kg X

& = 28.49 —

_ kg X
&, = 151.944 7
S, = 2.952 kg D90

m

mol

S, = 25.097 —

D = 0.632 d-1

Los valores 6ptimos corresponden a una degradacion de DQO de mas del 80 %. Por otro
lado, la velocidad de dilucién correspondiente es mayor al valor base que se considera
para este caso de estudio de acuerdo a lo reportado por Zarate (20013).

Al comparar los resultados con el caso base, también se observa que la degradacion de
DQO es menor, sin embargo, si se realiza un estudio paramétrico simple de la relacion de
la velocidad de dilucién, el DQO, vy el flujo de metano, como se muestra en la Figura 9, se
puede observar que el flujo de metano que se produce es menor con el valor base de la
velocidad de dilucion. Por otro lado, la cantidad de agua que se trata, al ser mayor la

velocidad de dilucidén, permitiria tratar mayores volumenes de agua residual.
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Figura 9 Analisis paramétrico del caso de estudio 1

4.1.3. Modelo canénico y analisis por BST.

Con la finalidad de explorar el potencial de la BST en el analisis y la optimizaciéon de

procesos bioquimicos, se lleva a cabo la transformacion del modelo no-lineal del caso de

estudio siguiendo las ideas presentadas en el capitulo 2 y que se reportan para un caso

en el apéndice. El modelo candnico que se obtiene es el siguiente:

d
% =3.7694 £1° $387* 10 — 3.7679 £1° DO

d
% = 23.2948 £3° §9837° 30 — 23.2874 §;° D10

das
d_tl = 3.9840 D1.0 — 3.9851 5(1).94-59 5(1).8651 ﬂ(1).94-59 DO.0541

% =24.9607 5(1).4015 5(1).3442 ”(1).4015 DO.5985

— 24.9686 6(2).9330 5(21.8484 M(2).9330 D0.0670
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La estructura del modelo es muy simple y corresponde a los términos que contribuyen a la
formacion y degradacion de cada componente. Por otro lado, con base a los indices que
afectan a cada variable se puede tener un estimado del efecto que tiene esa variable en la

formacion o degradacion.

Utilizando el concepto de sensibilidades a través de las ganancias logaritmicas de la BST,
se puede estudiar la sensibilidad de los estados a diferentes variables o parametros del
modelo original. La Figura 10 presenta los resultados de la sensibilidad respecto a las
constantes de crecimiento maximo de las biomasas acidogénicas y metanogénicas, asi

como a la velocidad de dilucion.

P

Z ; A :

= iyl

[ Hn T

o H ; i ]

w [ ; TR
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dependent variables mi

independent variales

Figura 10 Analisis de sensibilidad.

De los resultados de sensibilidad se puede notar que la velocidad de dilucion tiene
un efecto importante en la degradacion de substratos, y por otro lado, como es de
esperarse, cada constante maxima de crecimiento cinética afecta el consumo de

substrato que corresponde a cada biomasa, acidogénica y metanogénica.
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4.1.3. Formulacion del problema de optimizacién por BST.

Con base a la formulacién de un problema de optimizacién por BST, se establece la
optimizacién del caso de estudio de las vinazas del tequila. Como primer paso para

formular el modelo de optimizacion, se escriben las ecuaciones en estado estacionario,

0 = 3.7694 &10 50857410 _ 3 7679 ¢1-0 p1:0 418
0 = 23.2948 £3:0 §98375 ;10 — 23.2874 £3-0 D10 4.1.9
0 = 3.9840 D10 — 3.9851 £94%9 §P-8651 |, 0.9459 p0.0541 4.1.10

0 = 24.9607 §P#015 §P3442 04015 [)0.5985
— 24.9686 63'9330 58.84-84 [lg'9330 DO.0670

4.1.11

Al tomar el siguiente cambio de variables,

yVi = ln(Xl) 41.9

Se obtiene el siguiente modelo lineal,

0.8574y; +ys —y, = —3.98 x 107* 4112
0.8375y, + y¢ — y; = —3.177 x 10™* 4.1.13
—0.9459 y; — 0.8651 y; — 0.9459 y< + 0.9459 y, = 2.76 X 10~* 4114
0.4015 y; — 0.933 y, + 0.3442 y; — 0.8484 y, + 0.4015 ys — 0.933 y, + 0.5315 y,
=3.164 x 10~* 4115

donde, In($;) = y1, In(§z) = y2, In(S1) = y3, In(S2) = y4, In(wy) = ys, In(u) = y6, In(D) =
V7-

El problema de optimizacién en la BST se formula como la maximizacion del consumo de
la carga organica, es decir, maximizar el término que contribuye a la degradacién de S;.

Del modelo en estado estacionario, el término asociado al consumo de S; esta dado por:

3.9851 {:{).9459 S{).8651 ‘ui).9459 DO.054-1
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Al realizar el cambio de variables indicado arriba, este término se transforma en una

ecuacion algebraica lineal,
0.9459 y; + 0.8651 y5 + 0.9459 y< + 0.0541 y, — 1.3825
Asi, el modelo de optimizacion queda de la siguiente forma,
Funcién obijetivo,
min [—(0.9459 y; + 0.8651 y; + 0.9459 ys + 0.0541 y, — 1.3825)]

Sujeta a,

0.8574y; + ys — y; = —=3.98 x 107*

0.8375 y, + ¥ — ¥, = —3.177 x 107*

—0.9459 y; — 0.8651 y; — 0.9459 yg + 0.9459 y, = 2.76 X 104

0.4015 y;, — 0.933 y, + 0.3442 y; — 0.8484 y, + 0.4015 ys — 0.933 y, + 0.5315y,
=3.164 x 10~*

Con restricciones,
—4.605 < y; < 4.605
—4.605 <y, < 6.214
—4.605 < y; < 2.772
—4.605 <y, < 4.094
—0.04 < y; < —-0.04
—0.56 < ys < —0.56

—4.605 < y, < 0.22
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Las restricciones estan asociadas a los valores maximos y minimos que toman los
estados del modelo, las constantes cinéticas de crecimiento maximo, y la velocidad de

dilucion.

4.1.5. Solucion del problema de optimizacién por BST.

Debido a la estructura lineal del modelo de optimizacion, se utiliza el método simplex de

programacion lineal para resolver el problema. La solucion 6ptima es la siguiente:

y, = —0.017
vy, = —0.074
y3 = 0.303
v, = 0.931
ys = —0.04
v = —0.56
y; = 0.22

Al regresar a las variables originales, los valores éptimos son los siguientes:

kg

mol
52 = 0.928 F

kg
Sl = 1353 ﬁ

mol
52 = 2537 W
= 0.96d1
,le == 0571 d_l
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D =1246d7?!

De los resultados de optimizacién se puede observar que la velocidad de dilucién que
permite maximizar la degradacion del substrato organico, utilizando el enfoque de BST es
D =1.246 d~!, es decir, el maximo valor posible de la velocidad de dilucion.

Al comparar los resultados de optimizacion se observa una discrepancia de los dos
métodos, lo cual estd asociado a la reduccién del modelo por BST a un punto de
operacion base, y también a que son diferentes objetivos de optimizacion. No obstante, se
puede considerar que el valor de la velocidad de dilucion que se obtiene en ambos casos
es realista para mejorar la operacion nominal del digestor anaerobio para tratamiento de

vinazas del tequila.

4.2. TRATAMIENTO DE AGUAS RESIDUALES EN UN DIGESTOR ANAEROBIO DE
FLUJO ASCENDENTE

Para el digestor anaerobio del tipo UASB para tratamiento de aguas residuales se
establecen como problemas de optimizacién lo siguiente: (i) La reduccién del substrato

total (substrato particulado + substrato soluble), (ii) La produccién de metano.

4.2.1. Formulacién del problema de optimizacién por programacién no-

lineal.

Se establece la funcién objetivo de minimizar el substrato total y maximizar la produccién
de metano, sujeta a las ecuaciones del modelo en estado estacionario y restricciones en
los estados del sistema y como variable de decision la velocidad de dilucion. En términos

matematicos se tiene lo siguiente:
Funcion objetivo,
min{(x, + x3) — x7}

Sujeta a,

9_1(X10 - Xl) - kdxl = O 421

6_1(x20 - x2) + (1 - y)fdkdx1 - khx2 =0 4272
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kax3x,

07 (x50 — x3) + kpxy + Vfakax, — Ton t 2 =0 423

07 (x40 — x4) % —byx, =0 424

0 (x50 — x5) + ki’:xix; — 31’:{4S]:Ai3§: + fabax, — % =0 425
071 (xgo — xg) + % —bpxe =0 426

kmx5x6 Ymkmxsxé
kcm + X5 Kcm + X5 N

071 (x70 — x7) + 427

con restricciones en los estados del sistema y en la variable de decision,

0.01 < x, <15
001 <x, <3
001 <x; <8
001 <x, <15
001<x5<6
001<xs<1
0.01 <x, <10
0.01 < xg < 20

Donde los limites inferiores se establecen como un valor pequefo positivo para garantizar
la disponibilidad de biomasa y substrato en cualquier momento. Por otro lado, la velocidad
de dilucién se establece en limites maximos y minimos posibles que no generen la

condicion de lavado.

4.2.2. Solucién del problema de optimizacién por programaciéon no-lineal.

Con base al algoritmo de punto interior se obtienen los siguientes resultados,

x; =09gCoOD/lt
x, =4.2gCOD/lt
x3 = 0.01 gCOD/lt
x, = 148 gCOD/It
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x5 = 0.06 gCOD /1t
xs = 0.57 gCOD/It
x; =9.53 gCoOD/lt
xg =0 =506 d?!

4.2.3. Modelo canénico y analisis por BST.

El modelo no lineal original del sistema es llevado al sistema S por medio de la BST y se

obtiene el siguiente modelo,

%1 = 0.666 x5 1> — 0.666 x10x5 10 428

%, = 0.537 x03226 310 — 0,552 x]0 x20 x5 10 429

X3 = 0.8144 x{ 0 x50 x5 10 — 0.8143 x§-004615 x3-0 x50 4.2.10
%4 = 0.1661 x39°° xg 10 — 0.1823 x7 % x5 1° 4.2.11

Xs = 1.657 x2:906 x10 210 — 1,069 x9:907 x0-76 x}-0 x5 10 4212
%g = 0.0519 x2:0072 x1.0 x 210 — 0.0474 x}0 x5 10 4213

%7 = 0.00823 x32772 x 10 x50 — 1.1248 x276 x1 0 x10 xg 10 4.2.14

Tomando la condicion en estado estacionario y haciendo el cambio de variables
logaritmicas se obtiene el siguiente modelo lineal en estado estacionario, el cual se utiliza

en optimizacion por BST.

-y, — 05y =0 4.2.15

-0.6774 y; —y, = 0.0119 4.2.15

y;, + vy, — 0.004615 y; —y, = —5.333 x 107> 4.2.16
0.906 y; —y, = 0.04 4.2.17

—0.76 y5 — y¢ = —0.19 4.2.18

—-0.0072 y5 —y, = 2.1356 4.2.19

—0.4828 y5 — y; = 2.1356 4.2.20
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4.2.3. Formulacion del problema de optimizacién por BST.
Con base al enfoque por BST, se establece el siguiente modelo de optimizacion,

Funcion objetivo,

min{(0.004615 y; + y, — 0.2772y — ys — 2 yg)}

Sujeta a,
—0.6774 y; —y, = 0.0119 4.2.22
y1 + y, — 0.004615 y; — y, = —5.333 x 107> 4.2.23
0.906 y; — vy, = 0.04 4.2.24
—0.76 y5 — ys = —0.19 4.2.25
—0.0072 y5 — y, = 2.1356 4.2.26
—0.4828 ys — yg = 2.1356 4.2.27
Sujeta a:

—4.605 <y, <27
—4.605 < y, < 1.09
—4.605 <y, < 2.08
~4.605 < y, < 0.405
—4.605 < ys < 1.8
—4.605 <y, <0
—4.605 <y, <23
—4.605 < yg < 2.7

La funcién objetivo consiste en minimizar el término que contribuye a la degradacion de

substrato y maximizar el término que contribuye a la formacion de metano.
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4.2.5. Solucién del problema de optimizaciéon por BST.

Por medio del algoritmo del método simplex se obtiene la solucion siguiente,

vy, = —1.25
vy, = 0.835
y; = —0.412
ys = —0.413
ys = —5.458
Ve = 4.338
vy, = 0.5
yg = 2.5

Al regresar de la base logaritmica a la base real, los resultados obtenidos son los
siguientes,

x, = —0.286 gCcoD/lt

x, = 2.304 gCoOD/l1t

x3 = 0.6623 gCOD/It
x, = 0.6616 gCOD/l1t
x5 = 0.00426 gCcoD/1t
X¢ = 76.554 gCOD/It

xg = 5.196 d!
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Con la finalidad de interpretar los resultados se realiza un estudio paramétrico simple de
la variacién del substrato total y la produccién de metano en funcién del tiempo de
residencia hidraulico. Los resultados se muestran en la Figura 12.

Figura 11 Variacion de la tasa de dilucién en funcién del estado de consumo de DQO vy la produccion de
metano.

De la Figura 11, se puede notar que los resultados de optimizacion por los dos enfoques,
la programacion no-lineal del modelo de optimizacion original y la programacion lineal del
modelo de optimizacion por BST, el valor del tiempo de retencién hidraulico, conduce a

una region donde existe una degradacion aceptable del substrato que forma acidos y la
produccién de metano.
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CAPITULO 5

CONCLUSIONES

Resumen

En este capitulo se presentan las conclusiones principales de este trabajo y se identifican

posibilidades de trabajos futuros.

5.1 CONCUSIONES PRINCIPALES

En este trabajo se estudid el problema de optimizacién en una clase de digestores

anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales. Las conclusiones principales

que se obtienen son las siguientes:

1.

Digestion anaerobia de aguas residuales: La digestién anaerobia es una técnica
de tratamiento bioldégica que es particularmente atractiva para el tratamiento de
aguas residuales con alta carga organica. Los procesos anaerobios son complejos
y las politicas de operacion se basan en la experiencia acumulada al operar estas
unidades. Ademas de la capacidad de degradar cargas organicas altas, la
digestion anaerobia tiene el potencial de generar biogas como parte de sus
etapas, el cual se puede aprovechar para la misma industria que genera el agua
residual tratada.

Optimizacién de la digestion anaerobia: La operacion tradicional de los procesos
de tratamiento de aguas residuales se puede mejorar por medio de la aplicacion
de técnicas de optimizacion de procesos. Los dos objetivos principales de
optimizacion de la digestion anaerobia son la degradacion de la carga organica a
niveles permisibles por la legislacion o que pueden ser tratados por otras unidades
que toleran menos carga organica, y la generacion de biogas.

Programacion no-lineal: Debido a la naturaleza no-lineal del modelo que describe
los digestores anaerobios, el problema de optimizacién resultante es uno de
programacion no-lineal, el cual se puede formular y resolver con varios métodos

disponibles, los cuales sin embargo no garantizan la obtencion de o&ptimos
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globales, pero si conducen comunmente a soluciones factibles que generan
mejoras en la operacion de los digestores anaerobios.

Programacion lineal: Con base al enfoque de la teoria de sistemas bioquimicos,
que es un marco de analisis y optimizacion de procesos bioquimicos, se puede
formular el problema de optimizacién de digestores anaerobios continuos como un
problema de optimizacion lineal. Los resultados que se obtienen en este trabajo
utilizando este enfoque para los dos casos de estudio muestran el potencial de le
técnica, sin embargo, se nota que si existe perdida de informacién al realizar las
transformaciones del modelo original al modelo aproximado y esto impacta en los

resultados de optimizacion final.

5.2 TRABAJO FUTURO

Algunas lineas de investigacién abiertas son las siguientes:

1.

Optimizacién multi-objetivo: La digestion anaerobia involucra la interaccion de una
gran cantidad de variables y esta afectada por diversos factores como el pH y la
temperatura, asi, el problema de optimizacién que surge puede ser de naturaleza
multi-objetivo.

Optimizacién con teoria de sistemas bioquimicos: La base del enfoque de BST es
la derivacion del modelo canénico directamente de las rutas metabdlicas
involucradas en los procesos bioquimicos. Con la finalidad de explorar esta
posibilidad en la digestion anaerobia es necesario conocer las rutas metabdlicas y
contar con datos experimentales de las concentraciones de los metabolitos
involucrados. Asi, se puede extender el estudio por BST a través del analisis de
rutas metabdlicas.

Optimizacién con otras técnicas: El problema de optimizacién no-lineal se puede

abordar con técnicas heuristicas.
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ANEXOS

Programas en matlab

Anexo 1. Programa para la validaciéon del modelo de digestion anaerobia

function M6H

[t,x]=ode45(@dig, [0 100],[3.002 143.496 16 70]);

figure(l)

subplot(4,1,1); plot(t,x(:,1)); xlabel("t [d]"); ylabel("X1 [kg/m"3]1");
subplot(4,1,2); plot(t,x(:,2)); xlabel("t [d]"); ylabel("X2 [kg/m"3]17);
subplot(4,1,3); plot(t,x(:,3)); xlabel("t [d]"); ylabel("S1 [kg/m"3]1");
subplot(4,1,4); plot(t,x(:,4)); xlabel("t [d]"); ylabel("S2 [mol/m"3]%);

function dx=dig(t,x);

mmaxl = 0.96; mmax2 = 0.571;

Ksl = 7.52; Ks2 = 27.168; Ki = 16.773; alfa = 0.458;
Slin = 16;

S2in = 68.78;

D = 0.249; G1 = 5.737;

dx=zeros(4,1);

dx(1) = ( ((mmax1*x(3))/(x(3)+Ksl)) - (alfa*D))* x(1) ;

dx(2) = ( ((mmax2*x(4))/ (x(4)+Ks2+(x(4)/Ki)"2)) - (alfa*D)) * x(2) ;
dx(3) = (D*(Slin - x(3))) - ((Mmax1*x(3)*x(1))/(x(3)+Ks1l)) ;

dx(4) = (D * (S2in - x(4))) + (C1*((mmax1*x(3)*x(1))/ (x(3)+Ksl))) -

((MMax2*x(4)*x(2) )/ (x(4)+Ks2+(x(4)/Ki)"2)) ;
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Anexo 2. Programa para la optimizacién no lineal del modelo de digestién anaerobia

[x,fval] = fmincon (fun, x0, A, b, Aeq, beq, Ib, ub, nonlcon) = fmincon (@amora_costo, [2; 100; 1; 10;
0L [LILILIL [ [1, @amora_constraints)

Funcion objetivo:

function f = amora_costo(x)
f=(1-((16-x(3))/16))"2;

return

Funcion de restricciones:

function [c,ceq] = amora_constraints(x)

%nonlinear equality constraints

ceq(1) = -x(5)*0.458*x(1) + (0.960*x(3))/(7.52 + x(3))*x(1);

ceq(2) = -x(5)*0.458*x(2) + (0.571*x(4))/(27.168 + x(4) + (x(4)/16.773)"2)*x(2);

ceq(3) = x(5)*(16 - x(3)) - (0.960*x(3))/(7.52 + x(3))*x(1);

ceq(4) = x(5)*(60 - x(4)) + 5.737%(0.960*x(3))/(7.52 + x(3))*x(1) - (0.571*x(4))/(27.168 + x(4) +
(x(4)/116.773)"2)*x(2);

c(1) =-x(1) + 0.05; % 0.05<X1<100
c(2) = x(1)-300;

c(3)
c(4)

-X(2) + 0.05; % 0.05<X2<500
x(2)-500;

c(5) = x(3); % 0<S1<16
c(6) = x(3)-16;

o(7) = -x(4); % 0<S2<60
c(8) = x(4)-60;

c(9) = -x(5)+0.05; % 0.05<D<2
c(10)=x(5)-10;
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Anexo 3. Programa para la optimizacién lineal del modelo de digestién anaerobia

[x,fval] = linprog (f, A, b, Aeq, beq, Ib, ub) = linprog ([-0.9459 0 -0.865 0 -0.9459 0 -0.0541 11, [, [ ],
[000.8574010-10;0000.83750 1 -1 0; -0.9459 0 -0.8651 0 -0.9459 0 0.9459 0; 0.4015 -0.933
0.3442 -0.8484 0.4015 -0.933 0.5315 0], [-3.98e-4; -3.177e-4; 2.76e-4; -3.164e-4], [-4.605; -4.605; -
4.605; -4.605; -0.04; -0.56; -4.605:1.3825], [4.605; 6.214; 2.772; 4.094; -0.04; -0.56; 0.22; 1.3825])
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Anexo 4. Programa para la optimizacién no lineal del modelo de digestion anaerobia
de lodo activado.

[x,fval] = fmincon (fun, x0, A, b, Aeq, beq, Ib, ub, nonlcon) = fmincon (@adas, [10 1 5 0.05 2 0.04 0
0.5, [ [L[1[) [ [] @adas_constraints)
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Anexo 5. Programa para la optimizacién lineal del modelo de digestion anaerobia de
lodo activado

[x,fval] = linprog (f, A, b, Aeq, beq, Ib, ub) = linprog ([0 0 0.004615 1 -0.2772-10-2],[],[], (1000
000-0.5;-06774-1000000;11-0.004615-10000;000.906-10000;0000-0.76-10
0;00000.0072000;0000-0.4828 0 -1 0], [0; 0.0119; -5.333e-5; 0.04; -0.19; -0.0393; 2.1356],
[-4.605; -4.605; -4.605; -4.605; -4.605; -4.605; -4.605; -4.605], [2.7; 1.09; 2.08; 0.405; 1.8; 0; 2.3;
2.7])
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Anexo 6. Ecuaciones simbodlicas en el sistema S para el caso de estudio

0vyy _ Hmax1S1
081 51+ Kg

dvyy _ Umax1§1Ks1
0S; (81 + Ksq)?

0vyq _ $161
al’lmaxl Sl + KSl
dvq,
= —aD
0¢1
dvq,
aD = —aé;
dvq,
=-D
e 1
0v,3 _ Hmax2S2

& S, + Kgp + ([5—122)2

lmarzS282] [1+2 (72)]

0v,3 _ Umax2$2 _ 12
2S, $,\2 s.\2]
=2 2
S2+ Ksa ¥ (K,z) [52 + K2 + (K_IZ) ]
vy $25;
Olhmax2 B Sy 2
SZ + KSZ + (K_IZ)
0vUgy
= —aD
¢,
0Ugy
aD = —aé,
0vy,
=-D
e $2
935 _ o
aD m
dvuse __p
d5;
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V3¢

—2=_9

aD !
aU37 _ :umaxlsl

08 S +Kg

0v3, _ _.Umax1'f1Ks1
a8, (51 + Ks1)?

0vs; __ $161
a:umaxl Sl + KSl

0419 _ Y1lmax1S1
0, 51+ Kgq

0419 _ _V1#max1f1Ks1
28, (51 + Ks1)?
0410 __ Y1511
a:umaxl Sl + KSl

0v411 _ Pmax252
9¢; 2

Stk +(52)

[.umaxzszfz] [1 +2 (1121252)]

0411 _ HUmax2$2 _
652 SZ 2 S 2 2
S, + Kgp + (K_IZ) [Sz + K, + (K_Izz) ]
0411 _ £25;

0 2
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p e
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E = aq El Sl 1 - Bl 1 D7

UAM — Posgrado en Ingenieria de Procesos Pagina 89



Optimizacién de reactores anaerobios continuos para tratamiento de aguas residuales

CiliZ a, Eégzz 5924 926 ,82 h2,2 Dh2'7

d
diz 3 5.2932 Sg34 ’u2g36 _ ﬁ3 Eh32 Dh37
dd‘s;Z =a, 6941 5943 #944 DYIs7 — B, Eh42 Sh44 h4—6 Dha7
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Anexo 7. Ecuaciones simbodlicas en el sistema S para el caso de estudio
d (Xl) _ 1
ox, \0/ 0
0
a_xl (kax1) = kg
0
a_xl(fdkdxl) = faka
0
a_xl(yfdkdxl) = Yfaka
d (xz) _ 1
ox,\0/ 8
0
a_xz (knxz) = ky

0 1
(3 =5

d ( kegx3x, ) _ ksakyx,

6—x3 ksa + x5/ (ksa + x3)2

d (YAkAx3x4-) _ KsaYakax,

3_953 Ksa+x3/  (Ksp + x3)2

a ( kax3x, ) kax3

0x4 \ksq + x3 B kgq + x5

ad /x 1
3 (9) =5

d (YAkAx3x4)_ Yk g3
0x4 \Kgg + x3

0
a(beﬂ =by
d
%, (fabaxs) = faba

0 1
() =5
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d ( kmx5x6 ) _ kmkcmxe
axs kcm + X5 a (kcm + xs)z

0 (Ymkmx5x6) _ Ymkacmx6

a_xS Kcm + X5 Bl (Kcm + xs)z

0 (kmx5x6> x6(km)?

a_xs km + X5 - (kcm + xs)z

d ( KkmXsxg ) Ky Xs

a_xB kcm + X5 - (kcm + x5)2

Jd /x 1
3 (5) =35

d (Ymkmx5x6> Yinkmxs
0xg \ Koy + X5 Ko + x5

0
a_xs(bmx6) = bm

d (kmx5x6 ) ks

6_x6 km+x5 _km+x5

0 1
7 (3)=5

d

(3 =%
i(@)z_xﬂ
a6\ 6 62
d

=3 =-%
i(@ _ X0
ao\ 6 62
d

=(F)=-%
i(xﬂ _ a0
0o\ @ 62
d

55(3)= 5
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i(xﬁ _ _Xso
g\ 6 62
0

() =7
i(@):_@
oo\ o 62
0

53 =%
i(@)z_@
06\ 0 62
0

53 =5

Symbolic S-system equations derived from the original model

dx,

ge, hyy3 (N,
= @Xg —BuX X

8

dX x h
—2 = @ XX — g x X

th.8Xh9.5
dt 8

2 8

dXs h h h
- gxz,nXge,a _ ,33X3 x3.13X x4,13X 6,10
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