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El tratamiento de aguas servidas con alta carga de especies fosforadas puede ser abordado
en reactores biologicos de granulacion aerdbica, los que poseen ventajas operacionales con
respecto al tratamiento de aguas servidas tradicional. Los granulos aerébicos son estructuras
complejas debido a la variedad de procesos fisico-quimicos que ocurren en su interior. En
consecuencia, surge la motivacion de realizar modelos mateméaticos que permitan simular y
predecir el comportamiento de este sistema de tratamiento, con el fin de facilitar el diseno
y operacion. El modelo propuesto en esta tesis se basa en la representacion de cada granulo
como un submodelo y la modelacion del sistema completo sobre la base de submodelos.

Debido a la estructura compacta y heterogénea interna del granulo, la transferencia de
masa se vuelve significativa en comparacion con otros procesos, donde la resistencia a la
transferencia de masa es mas significativa hacia el centro de los granulos. Respetando esta
idea se formul6 un modelo geométrico que permitiera representar las subestructuras del
granulo, denominadas como aglomerados, descomponiendo la estructura en capas de grosor
descendente hacia el centro del granulo. Con esto fue posible obtener una funcién para la
difusividad de Acetato, Fosfato y Oxigeno dependiente del radio del granulo, tal que su valor
disminuye hacia el centro. Esta funcién permite explicar la existencia de diferentes zonas
redox en el interior del granulo y la presencia de un centro mas poroso que la corteza.

Se modela la conducta dinamica de las concentraciones de Acetato, Fosfato y Oxigeno
en el interior del granulo. Para esto, se plantea un sistema de ecuaciones diferenciales que
dependen de la difusividad y las tasas de conversién bioldgica. Como resultado se obtienen
perfiles de concentracion para los tres sustratos estudiados y a modo de conclusion se tiene
que el modelo planteado es altamente sensible a las condiciones de borde impuestas y al valor
de las constantes cinéticas utilizadas para la tasa de conversion.

Usando el modelo de un granulo individual, se crea un modelo que permite seguir la con-
ducta dindmica de Acetato y Fosfato en el reactor. Como resultado se obtienen perfiles de
concentracion a lo largo de la altura del reactor y se obtiene un modelo verosimil, capaz
de seguir datos experimentales. Adicionalmente, se realiza un analisis de sensibilidad de las
tasas de conversion microbiana. Como principal conclusién se tiene que el modelo propues-
to permite seguir la conducta de un reactor. Para ser utilizado en futuras experiencias, se
recomienda su calibracién especifica al reactor en estudio.

A modo de reflexiones y conclusiones generales se puede decir que el modelo permite
representar cualquier distribucién de granulos, geometria del reactor y condiciones de opera-
cién. Adicionalmente, el modelo generado permite enfocar y guiar las pruebas experimentales
necesarias para realizar el ajuste de parametros requerido. Se concluye que gracias a que el
modelo global se basa en el comportamiento de un solo granulo, se puede trabajar con volu-
menes de control menores al reactor completo, permitiendo representar un reactor no ideal
como la composicién de sub-reactores.
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Glosario

Aglomerado:

Conversion
biolégica:

Difusidn:

Reactor
Fed-Batch:

Granulacién
aerobica:

Granulo:

PAO

SBR:

Tortuosidad:

Agregados de colonias multiples de bacterias.

Accién enzimatica para consumir la biomasa.

Proceso fisico-quimico consistente en el movimiento de
particulas de una region de alta concentracion a una region
de baja concentracion.

Reactor de alimentacion discontinua.

Tecnologia para el tratamiento de aguas servidas domésticas
e industriales.

Agregados de origen microbiano, de estructura compacta y con
excelentes propiedades de sedimentabilidad.

Organismos acumuladores de Fésforo. Especie microbiana de mayor
abundancia en un granulo.

Reactor biolégico secuencial. Tipo de tratamiento biolégico que
utiliza un tinico reactor para realizar las operaciones de un proceso
de lodos activados.

Caracteristica que representa el grado de vueltas o rodeos de
una trayectoria.



Capitulo 1

Introduccion

Las aguas residuales domésticas son vistas como un desecho del ser humano y sin un co-
rrecto tratamiento, provocan una serie de problemas, tanto para salud como para el medio
ambiente, tales como la generacion de malos olores, la presencia de agentes patégenos porta-
dores de enfermedades, la contaminacion de los cuerpos de agua receptores, entre otros [1].
Sin embargo, la totalidad de estos problemas puede verse anulada si es realizado un correcto
y efectivo tratamiento, en conjunto con un adecuado manejo de residuos sélidos. Ante la
evidente crisis hidrica que enfrentan Chile y el mundo, se ha propuesto ver el agua residual
como un recurso en vez de un desecho [2], tanto para la reutilizacion del agua, como para los
residuos solidos generados durante el tratamiento, que son abundantes en biomasa y materia
orgénica. El rediseno de los sistemas de agua puede mejorar el uso de este recurso hacia la
sostenibilidad [3], promoviendo su reutilizacién.

El sistema de lodos activados es uno de los mas utilizados para el tratamiento de aguas
servidas domésticas, en el cual los microorganismos crecen tipicamente en forma de fléculos
suspendidos en las aguas a ser tratadas [4]. La mayoria de las instalaciones de tratamiento
de aguas operan con un sistema de lodos activados de régimen continuo, con un reactor y
un sedimentador en serie. En el primero ocurre la aireacién, la conversion biologica de los
contaminantes y el crecimiento de la biomasa como fléculos, formando lo que se conoce como
lodo bioldgico, mientras que el sedimentador esta dirigido a la separacion del lodo biologico
y el agua tratada mediante sedimentacién. A pesar de ser la forma mas comtn de tratar el
agua, este tipo de sistemas presenta diversos inconvenientes, tales como la baja concentracion
de biomasa en el reactor, el requerimiento de dos equipos separados, que a su vez significa
el requerimiento de gran area superficial para su instalacién y alto requerimiento energético
para la aireacién y flujos de reciclo [4].

Como alternativa a estos inconvenientes surge el tratamiento de aguas residuales median-
te granulacion aerdbica, que consiste en el crecimiento de granulos aerébicos: agregados de
origen microbiano, de estructura compacta y con excelentes propiedades de sedimentabilidad
[5]. Este tipo de tratamiento tiene ventajas operacionales importantes con respeto a los trata-
mientos de agua convencionales en términos de conversion de la materia organica, nitrogeno
y fésforo, del volumen requerido para el tratamiento y del consumo energético [6]. Ademas de
tener una huella méas pequena, los sistemas de granulacion aerdbica permiten la retencion de
altas concentraciones de biomasa en el reactor. Existen 5 caracteristicas principales de este
tipo de tratamiento que favorecen un tratamiento eficiente con menor huella: 1) particulas



de lodo densas y de macro escala (milimétrica), 2) existencia de diferentes zonas redox en el
granulo, es decir, regiones aerdbicas, andxicas y anaerdbicas, 3) alta retencién de biomasa,
4) control fino sobre las reacciones metabdlicas mediante la regulacién del oxigeno disuelto y
5) cooperacion metabdlica entre microorganismos autétrofos y heterétrofos [4].

Los granulos aerdbicos son estructuras altamente complejas debido a la cantidad de pro-
cesos fisico-quimicos simultaneos que ocurren en su interior y por su estructura compacta
y heterogénea. Las tasas de conversion y la eficiencia de remociéon de contaminantes de las
aguas residuales dependen de diversos factores, tales como el tamano de los granulos, la dis-
tribucién de biomasa en su interior, la hidrodinamica del reactor, entre otros. Dado que estos
factores estan estrechamente relacionados unos a otros, sus efectos individuales no pueden
ser estudiados experimentalmente. En base a esto, surge la motivacion de realizar modelos
matematicos que permitan simular y predecir el comportamiento de este sistema de trata-
miento, con el fin de entregar una base sélida para el disefio y la operacion del sistema de
lodos granulares aerdbicos [7].

Los reactores de granulacién aerdbica utilizados en la industria pueden ser implementados
para tratar la totalidad de las aguas servidas de una comunidad [6], por lo que los sistemas
y procesos que ocurren en su interior pueden alcanzar elevados niveles de complejidad de-
bido al volumen de trabajo utilizado. Dentro de un mismo reactor existen varias escalas de
fenémenos fisicos, quimicos y biolégicos. En la escala mas pequenia, se tiene una interaccion
célula a célula, donde ocurren las reacciones quimicas y bioldgicas, una escala intermedia
que corresponde a la estructura del granulo, la que puede presentar variaciones en cuanto a
forma y tamafio entre un granulo a otro. Finalmente, la escala macro que engloba todos los
fendmenos corresponde al reactor, en el que ocurren fenémenos fisico quimicos, tales como
mecanica de fluidos, separacion sélido liquido o condiciones de mezcla generadas por una
aireacion controlada. Dado que en un reactor estan ocurriendo diversos fenémenos a diversas
escalas de forma simultanea, resulta complicado estudiar y controlar todos los factores en
paralelo. Es por esto que surge la motivacién de generar modelos multi escala que permitan
ir desglosando el problema y estudiar por separado las caracteristicas y comportamientos de
cada escala, con el fin de mejorar el entendimiento de cada uno de los procesos por separado.
Finalmente, el acoplamiento de estos modelos es lo que permite simular el comportamiento
de un reactor de granulacién aerdbica con el fin de acercarse a la realidad y optimizar el
funcionamiento del proceso de tratamiento de aguas servidas.



Capitulo 2

Objetivos

Objetivo General:

Modelar un reactor de granulaciéon aerébica de crecimiento de organismos acumuladores
de fésforo (PAO) para el tratamiento de aguas residuales, sobre la base de un modelo de base
fenomenoldgica que considere la existencia de aglomerados celulares.

Objetivos especificos:

1. Dividir un reactor biolégico de granulos aerébicos para el crecimiento de PAO en sub-
dominios para, sobre ellos, definir los procesos fisicos, quimicos y biolégicos mas impor-
tantes que tienen lugar en su interior.

2. Formular y resolver un sistema de ecuaciones diferenciales sobre cada subdominio que
permita modelar la conducta dindmica de la concentracion de Acetato, Fosfato y Oxigeno
dentro de un granulo.

3. Acoplar la conducta de granulos individuales utilizando el modelo anterior, para modelar
el comportamiento dindmico de un reactor de granulacién aerébica para el tratamiento
de aguas residuales.

4. Realizar anélisis de sensibilidad respecto a la cinética microbiana para el comportamien-
to del modelo global.



Capitulo 3

Antecedentes

El presente capitulo busca abordar las caracteristicas generales de un granulo, asi como
también las principales ventajas como agentes descontaminantes de las aguas servidas. Se
define un granulo aerdbico, sus componentes y las principales condiciones operacionales para
favorecer su crecimiento. Se presenta la capacidad de los granulos para la eliminacion mejora-
da de fésforo y el principal microorganismo responsable de esta cualidad, asi como también su
metabolismo. Finalmente se muestran las caracteristicas de la estructura fisica de un granulo
y como esta tiene incidencia en la actividad microbiana que ocurre en su interior. Toda la
informacion presentada es pertinente para entender de mejor manera este complejo sistema,
y asi favorecer su estudio y posterior modelamiento.

3.1. Granulacion aerdbica

Los granulos aerdbicos son estructuras compactas en la que conviven diversas comunida-
des de microorganismos y son responsables de convertir moléculas compuestas por fuentes de
carbono, fésforo o nitrégeno simultaneamente. Los mecanismos de granulacién consisten en
interacciones bidticas y abidticas entre los microorganismos y particulas de lodo [8], domina-
das principalmente por bacterias y filamentos de hongos en etapas iniciales de granulacion,
que promueven el desarrollo de un nicleo para la posterior colonizacién bacteriana [9]. Estas
interacciones resultan en agregados muy compactos de forma esférica, con un didmetro de
aproximadamente 1-3 mm, donde las células estan inmovilizadas en una matriz de sustancias
poliméricas extra celulares (EPS) [8].

Para formar estos granulos se debe operar un reactor biolégico secuencial con aireacién ba-
jo ciertas condiciones, tal que se mantenga una alimentacion ciclica tipo saciedad-hambruna
en condiciones anaerdbicas, altas fuerzas de corte hidrodindmicas y un tiempo de sedimenta-
cién corto para seleccionar agregados microbianos densos [8]. La fuerza de corte hidrodindmico
se ve reflejada en la velocidad del flujo ascendente de aire, el que influencia los aspectos es-
tructurales y funcionales de los biofilms y en la seleccion de las cepas de microorganismos que
en él habitan. En particular, en el caso del granulo, altas fuerzas de corte (aproximadamente
1 cm/s) aumentan la producciéon de EPS, hidrofobicidad de la superficie del granulo y su
gravedad especifica [4].

Por otro lado, se ha demostrado que aplicar una alimentacién anaerdbica tipo saciedad-
hambruna también aumenta la hidrofobicidad de la superficie del granulo, acelera la forma-



cion de agregados microbianos y crea un adecuado gradiente de oxigeno y sustratos en el
granulo [10], ademds de promover el almacenamiento interno de materia organica [11]. Al
almacenar materia organica, la tasa de crecimiento bacteriana decrece y los microorganismos
de crecimiento lento pueden desarrollarse, obteniendo granulos compactos[12].El tiempo de
sedimentacion es considerado importante para asegurar la predominancia de granulos ya que
cortos periodos de sedimentacién aseguran que los floculos sean lavados del reactor [4]. Por
lo tanto, la formacién de granulos estables depende de mas de un parametro.

El mecanismo propuesto para la formacion de granulos sugiere la existencia de cuatro eta-
pas principales (Figura 3.1): (i) interaccién célula a célula, (ii) fijacién de microorganismos
y formacion de agregados, (iii) fijacién mejorada mediante la produccion de polimeros extra
celulares y (iv) formacién del granulo [9].
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Figura 3.1: Mecanismo propuesto para la formacion de granulos aerdbicos
en reactores biolgicos secuenciales (SBR). Tomado de [9)].

Los microorganismos no estan distribuidos de igual manera en el granulo, sino que algunas
especies son mas abundantes en las capas externas mientras que otras especies se encuentran
en el interior de la estructura [13]. El tamafio y compacidad del granulo crean un gradiente de
oxigeno (Figura 3.2) y de sustratos, formando una estructura en capas. Existe mayor diversi-
dad microbiana que en los fléculos ya que los granulos aportan més nichos ecologicos debido
al gradiente de sustratos en su interior. A pesar de esto, existen los mismos grupos funcionales
de microorganismos en los granulos y fléculos, pero con diferencias en las proporciones entre
grupos filogenéticos a nivel de clase o filio [14]. La capa externa del granulo se caracteriza por
la presencia de oxigeno y la existencia de organismos heterdtrofos y nitrificantes, que requie-
ren oxigeno para sus procesos metabolicos. A medida que los niveles de oxigeno disminuyen
hacia el centro del granulo, nuevas especies se hacen predominantes, entre las cuales destacan
los organismos acumuladores de fésforo (PAOs) y organismos denitrificantes . Gracias a esta
estructura, los granulos aerébicos son capaces de remover simultaneamente fésforo, nitrogeno
y compuestos organicos (medidos como demanda quimica de oxigeno - COD) del agua [6].
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Figura 3.2: Corte esquematico de granulos anaerdbicos con los diferentes
procesos de conversién de materia organica, nitrogeno y fésforo, que tienen
lugar dentro de las diferentes zonas redox. Tomado de [8].

3.2. Remocién Biolégica de Fésforo Mejorada

Los granulos aerébicos facilitan la eliminacién biolégica de fésforo mejorada (EPBR por
sus siglas en inglés), un proceso que utiliza la capacidad de ciertos organismos para almacenar
compuestos organicos en condiciones anaerdbicas a cambio de fosfato intracelular. Siempre
que haya un aceptor de electrones disponible posteriormente, como nitrato u oxigeno, los
organismos pueden utilizar las sustancias organicas almacenadas para crecer. Una parte de
la energia producida se emplea para captar de nuevo el fosfato y almacenarlo como polifosfa-
to (Poly-P) [15]. Los principales organismos capaces de almacenar polifosfato se denominan
organismos acumuladores de fésforo (PAOs), los cuales tienen una ventaja competitiva sobre
los heterétrofos gracias a la reserva energética que les proporciona el polifosfato almacena-
do. Esta es la razén principal por la que hay una predominancia de PAOs en el granulo. La
principal especie de PAO estudiada se llama Candidatus Accumulibacter phosphatis, o simple-
mente Accumulibacter, y su metabolismo es la base de la mayoria de los modelos propuestos.
Como se menciond anteriormente, los microorganismos involucrados en EPBR pueden usar
nitrato como aceptor de electrones en condiciones andxicas para la oxidaciéon de PHA, un
polimero orgénico almacenado, por lo que las PAO pueden acumular fosfato y desnitrificar
simultaneamente.

El metabolismo de estos organismos posee dos etapas, que se distinguen por la presencia y
ausencia de oxigeno, como se muestra en la Figura 3.3. En condiciones anaerébicas, los dcidos
grasos no volatiles se absorben y se almacenan como PHA. La energia para este proceso de
sintesis se obtiene de la hidrolisis de polimeros intracelulares almacenados, como Poly-P o
glucogeno. A medida que los polimeros de fosfato se descomponen, moléculas de fosfato se
liberan al medio acuoso, aumentando asi su concentracion. En la fase aerdbica, el oxigeno
genera cationes estabilizadores, lo que permite que el PHA acumulado sea oxidado por un
aceptor de electrones disponible, como NADH, por ejemplo, y se libera ATP. Este ATP puede
ser utilizado para absorber fosfato y acumularlo como polifosfatos, para sintetizar glucogeno
o para el crecimiento celular [16].
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Figura 3.3: Vias metabdlicas de PAO en condiciones aerébicas y anaerdbicas.
Tomado de [16].

Desde un punto de vista metabdlico, las PAOs se caracterizan principalmente por la capa-
cidad de absorber anaerébicamente sustratos organicos y almacenarlos como PHA utilizando
la energia de la hidrolisis del Poly-P almacenado sin la necesidad de aceptores de electro-
nes. En particular, las PAO prosperan con acidos grasos de cadena corta (AGCC) como el
acetato y el propionato. Si el tiempo de retencién de las aguas servidas en las canerias es
lo suficientemente grande tal que se produzca una fermentacién en su interior, un porciéon
significativa de la materia organica se convierte en AGCC, por lo que en esos casos, el acetato
es el sustrato mas importante para los procesos EPBR. Es por esto que cuando los procesos
EPBR son modelados matematicamente se asume que las PAOs utilizan solamente AGCC,
o simplemente acetato[17].

El Poly-P es considerado como un polimero de almacenamiento de energia para la absor-
ci6én anaerédbica de sustratos. En estudios tempranos sobre EPBR se consider6 el Poly-P como
la tnica fuente de energia para las PAOs bajo condiciones anaerdbicas, sin embargo, ahora
se considera que el glucogeno también provee a estos microorganismos de energia durante
la absorciéon anaerdbica de sustratos. La energia requerida para los procesos anaerdbicos se
utiliza principalmente para el transporte de sustratos externos hacia la célula, la conversion
de sustratos a PHA y el mantenimiento de las células durante este periodo. Por otro lado,
en la fase aerdbica las PAOs crecen gracias al PHA almacenado anaerébicamente y este tam-
bién es utilizado para recuperar los niveles de glicogeno y Poly-P. Como consecuencia, el
glucogeno y Poly-P intracelulares aumentan, el PHA almacenado disminuye y el ortofosfato
soluble presente en el agua es absorbido por las células [17].

El almacenamiento y el consumo de glucégeno y Poly-P ciclico conducen a un consumo
de energia significativo, ademés del requerimiento de energia para el crecimiento, por lo que
se dice que las PAOs tienen un metabolismo de pérdida de energia. El valor de rendimiento
de los PAO es un 13% mas bajo que el de la biomasa heterétrofa habitual, por lo que la
absorcién rapida de sustratos en la fase anaerdbica es la clave para que las PAO sobrevivan
en el proceso de EBPR. La recuperacién de Poly-P y glucégeno a niveles suficientes durante
la fase aerdbica parece tener mayor prioridad que el crecimiento en un contexto ecoldgico.
Los microorganismos que son capaces de almacenar sustratos rapidamente y consumirlos de
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manera mas equilibrada tienen una fuerte ventaja competitiva sobre los microorganismos sin
la capacidad de almacenamiento de sustratos [17].

Con respecto al transporte de sustratos hacia el interior de las células, este ocurre a través
de proteinas de membrana para el caso del Acetato y del Ortofosfato, mientras que en el caso
del Oxigeno no se requieren proteinas de transporte ya que su consumo esté directamente
asociado a la cadena transportadora de electrones que se encuentra en la membrana de
la célula. En el caso de las proteinas de transporte de membrana, si la concentracion de
soluto es muy alta, los canales de difusion se saturan y la velocidad de transferencia es
mas lenta, por lo que la cinética de transporte se puede representar mediante una ecuacion
de Michalis-Menten. Se cree que transporte de Acetato en PAOs es similar al de bacterias
E. coli, el que estd mediado por una proteina de membrana tipo permeasa (actP) [18]. Se
identificé un homodlogo de actP en el genoma de Accumulibacter por lo que se predice que
esta transporta acetato a través de la membrana celular [19]. Para el transporte de fosfato
existen dos sistemas, que se activan dependiendo de la concentracion de fosfato en el medio,
el sistema Pi inorgénico de baja afinidad (Pit) y el Pi especifico de alta afinidad (Pst)[20]. La
existencia de ambos sistemas se debe a la capacidad de los microorganismos para adaptarse
a los cambios en la concentracion de fosfato en el ambiente, por lo que el sistema Pit se
utiliza en concentraciones altas de fosfato, mientras que el sistema Pst se suprime durante la
operacién EBPR hasta que los niveles de fosfato son muy bajos. [21].

3.3. Arquitectura del Granulo

Generalmente, los granulos se simplifican como una esfera multicapa, con gradientes de-
crecientes de oxigeno y sustratos, desde el exterior hasta el nicleo del granulo. Sin embargo,
estos muestran una alta heterogeneidad estructural, contienen poros, canales, estructuras en
forma de hongo y vacios llenos de agua [8], lo cual es omitido al simplificar su estructura.
La mayor parte de las investigaciones y modelos llevados a cabo hasta el momento se han
centrado en aspectos relacionados con la ingenieria del reactor y las variables operativas ne-
cesarias para inducir la granulacion, mientras que los modelos conceptuales y matematicos de
los granulos asumen una forma esférica con un cascarén externo y un niicleo interior. Aunque
este modelo ha facilitado la comprension del proceso, estos generalmente se validan a partir
de resultados a macro escala, mientras que las observaciones a micro escala son limitadas o
inexistentes. A pesar de que la arquitectura fisica de los granulos estd intrinsecamente rela-
cionada con la transferencia de masa, los procesos de conversion y la particion del dominio
solido en subdominios dentro del granulo, muy pocos reportes describen detalles de la micro
estructura del granulo [22].
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Figura 3.4: (A) Macroimpresién del lodo granular aerébico. (B) Granulos
cultivados en propionato y muestreados el dia 169. (C) Estereomicrografia
de granulos en diferentes etapas de "vida'. (D) Imagen SEM de bajo aumento
de un granulo que muestra grandes aglomerados. (E) Imagen SEM de la
superficie de un granulo. Tomado de [22]

La apariencia general de un granulo maduro se puede observar en la Figura 3.4 (A, By
C), que muestra granulos compuestos po por (i) entidades esféricas que presentan grandes
estructuras de aglomerados, (ii) entidades casi esféricas de las cuales se han desprendido
aglomerados, (iii) granulos rotos y (iv) granulos pequenos y medianos en crecimiento a partir
de aglomerados desprendidos. Estas cuatro formas muestran el ciclo de vida de un granulo.
Analizando la estructura a una escala microscépica, como se aprecia en las Figuras 3.4 D y E,
se pueden ver los aglomerados que se forman en el granulo, compuestos principalmente por
poblaciones densas de bacterias, y también filamentos de bacterias entre los aglomerados[22].
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Figura 3.5: Imagenes de corte transversal de un granulo cultivado con ace-
tato muestreado el dia 169. (A) Imagen de fluorescencia que muestra grupos
de bacterias similares a Accumulibacter en rosa. Las bacterias similares a
Competibacter se muestran en cian y otros microorganismos se muestran en
azul. (B y C) Imégenes de campo claro y campo oscuro, respectivamente,
de una seccién contigua a la del panel A y tenidas con H&E que muestran
la estructura de aglomerados de los grupos. Tomado de [22]

Las imagenes de cortes transversal muestran que los aglomerados estan compuestos princi-
palmente por bacterias PAO, especificamente del tipo Accumulibacter, y que estas estructuras
protuberan desde la periferia del granulo, como se puede apreciar en la Figura 3.5. En granulos
mas grandes, puede penetrar menos sustrato, por lo que inherentemente puede crecer menos
biomasa en las zonas internas, y la biomasa que logra prosperar a pesar de ello eventualmente
decrece dejando espacios vacios en el granulo y como consecuencia este se vuelve poroso. Los
granulos estudiados por Gonzalez et. al [22] presentaron cavidades, particularmente en las
zonas internas, mientras que en las zonas externas se encuentran densas poblaciones micro-
bianas, las que pueden ser observadas mediante el contraste en el modo campo oscuro de la
Figura 3.5 C, en el que aparecen mas oscuras y mas cercanas en longitud de onda al fuerte
color rosa y purpura de la tincion H&E original [22]. La ampliacién presentada en la Figura
3.6 muestra con mayor detalle como los aglomerados de células se forman de adentro hacia
afuera, lo que permite deducir que los aglomerados no son el resultado de la agregacién de
microcolonias miltiples.
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Figura 3.6: Imagenes de campo claro que muestran aglomerados de biomasa
que crecen hacia fuera del granulo. La barra de escala en el panel B se aplica
de manera similar al panel A. Tomado de [22]

Este estudio también se estudio la porosidad de los granulos utilizando el programa Ima-
ged, en el que para cada imagen binaria correspondiente a una ubicacién radial diferente
se estimé el valor de la porosidad como el porcentaje de vacios con respecto al area total
del granulo [22]. La porosidad en funcién de la distancia radial de los granulos se estimé
utilizando imagenes de una serie de cortes finos. Como resultado se obtiene que el espacio
ocupado por los espacios vacios en la zona central del granulo ees de aproximadamente del 35
al 40 %, mientras que la porosidad estimada en la zona es de aproximadamente 10 %, como
se muestra en Figura 3.7.
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Figura 3.7: Porosidad interna como funcién de la distancia al centro del
granulo. Tomado de [22]

Dada la existencia de los granulos en el reactor y su participacion activa en la separacion /-
conversion de fosfatos, parece oportuna la inclusién de su estructura interna en los modelos.
Esto permitiria mejorar el disefio futuro de reactores de tratamiento de aguas residuales con
foco en compuestos fosforados.
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En resumen, se puede decir que los granulos aerdbicos son estructuras compactas con
excelentes propiedades de sedimentabilidad y de remocion de compuestos organicos de las
aguas servidas. Estos se forman en un reactor biologico secuencial en condiciones de alimen-
tacion tipo saciedad-hambruna. El gran tamafio y compacidad de los granulos genera un
gradiente de concentraciones en su interior, lo que favorece la particion de nichos biolégicos.
Estan conformados por una diversidad de microorganismos, los que juegan roles diferentes en
el proceso de remocion de nutrientes. En particular, los organismos acumuladores de foésforo
(PAOs) son la especie con mayor predominancia en el granulo. Las bacterias tipo PAO poseen
un metabolismo dividido entre una fase anaerébica, en la que ocurre la remocién de acidos
grasos no volatiles y liberacién de fosfato al medio, y una fase aerdbica, en la que gracias a
la presencia de oxigeno, estas bacterias son capaces de capturar el fosfato liberado y almace-
narlos como polimeros. Gracias al almacenamiento de polimeros, las bacterias PAOs forman
estructuras de aglomerados que crecen desde adentro hacia afuera y entregan estabilidad al
granulo.
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Capitulo 4
Estado del Arte

Para modelar el proceso de granulacion es necesario, en primer lugar, entender como ope-
ran las plantas de tratamiento que utilizan esta tecnologia, en términos de filosofia de ope-
racion, rendimiento y eficiencia de remocion, y las caracteristicas de los granulos contenidos
en el interior de los reactores. En segundo lugar, se deben estudiar las diferentes estrategias
de modelamiento que han sido utilizadas hasta el momento, y diferenciar los dominios que se
abarcan en los distintos modelos implementados. El presenta capitulo busca presentar una
aplicacion a gran escala del lodo granular aerébico y el estado del arte del modelamiento de
este sistema.

4.1. Aplicacién a gran escala

Recientemente, la tecnologia de lodos granulares aerébicos se ha ampliado e implementado
para el tratamiento de aguas residuales industriales y municipales bajo el nombre comercial
de Nereda ®. Esta tecnologia se basa en el uso de un reactor bioldgico secuencial (SBR) y un
ciclo que cuenta de 3 etapas principales: 1-Llenado y vaciado simultaneos con una operacion
fed-batch en la que el agua residual es bombeada al reactor desde el fondo en condiciones
anaerobicas, mientras que el agua limpia sale por rebalse de la parte superior del reactor,
2- Aireacién, dando lugar a la etapa aerdbica de bioconversion y 3-Répida sedimentacién, lo
que permite la separacion del efluente clarificado y el lodo bioldgico. El ciclo de operacion se
puede apreciar en la Figura 4.1. Nereda ® fue inventada por la Universidad Tecnoldgica de
Delft en Paises Bajos y es una de las tecnologias pioneras utilizadas para ampliar las plantas
de tratamiento de aguas residuales de lodos granulares aerdbicos.
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Figura 4.1: Representacién de un ciclo de operaciéon en un reactor Nereda®
de granulacion aerdbica [23].

Air

En julio de 2013, se puso en funcionamiento una instalacién a gran escala basada en el
proceso aerébico de lodos granulares en Garmerwolde, Paises Bajos [6]. Esta trata el 41 % del
total de afluentes recibidos en Garmerwolde (28,600 m3d—!). Las aguas residuales ingresan a
la planta y pasan por tamices de 6 mm, para luego ir a una etapa de desarenado y finalmente
a un estanque de 4.000 m3 que cumple la funcién de amortiguar las aguas entrantes. Una vez
finalizado el pretratamiento descrito, las aguas residuales son alimentadas hacia dos reactores
de granulacién aerébica (altura 7,5 m, volumen 9.600 m?® cada uno) como se muestra en la
Figura 4.2 y el efluente tratado se descarga directamente de los reactores hacia el cuerpo de
agua receptor a través de vertederos de desbordamiento fijos estéticos (rebalse). Durante la
etapa de aireacién la concentracién de oxigeno disuelto se mantiene entre 1,8 y 2,5 mgL~!.
Con respecto al lodo biologico en exceso, este es retirado de los reactores y almacenado en un
estanque estabilizador de lodos de 400 m3. Para prevenir la liberacién anaerébica de fésforo
en el estanque y garantizar una descarga continua hacia los espesadores mecanicos de cinta,
el tiempo de retencion de los lodos en exceso se reduce al minimo. Las caracteristicas de
las aguas servidas que ingresan a la planta se pueden apreciar en la Figura 4.3, asi como
también los valores permitidos para el efluente segiin las normas de los Paises Bajos y las
concentraciones obtenidas en el efluente real de la planta. Se puede ver que para todos los
parametros medidos se obtienen valores inferiores a los requeridos.
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Figura 4.2: Esquema del proceso llevado a cabo por los reactores de granu-
lacién aerdbica. Tomado de [6]

Influent Effluent
Min. Max. Average Load Effluent requirements March—December 2014 average
Parameter [mg L~'] [mgL~'] [mg L] [kgd'] [mgL™'] [mg L")
Suspended Solids 101 465 236 8,000 30 20
CcoD 146 715 506 14,636 125 64
BODs 60 420 224 5495 20 9.7
Total Phos phorus 1.9 a7 6.7 212 1 0.9
PO3—P dissolved 1.5 68 44 - 04
Total Nitrogen 14 81 494 1,387 7 6.9
NH{-N dissolved 134 56.5 390 - 1.10

Figura 4.3: Afluente y efluente de la planta de lodos granulares aerébicos en
Garmerwolde, Paises Bajos. Tomado de [6]

Como se mencion6 anteriormente, la planta de granulacién aerdbica es operada mediante
un proceso fed-batch secuencial, que consiste en un periodo de alimentacion y retiro de
afluente simultdneos, un periodo de reacciéon y un periodo de sedimentacién. Cada ciclo tiene
un tiempo total de 6,5 horas, como se puede ver en la Figura 4.4. Cabe destacar que durante
la etapa de alimentacién, se mantiene la condicién de saciedad/hambruna a través de una
alimentaciéon discontinua cada 15 minutos, con un total de 4 alimentaciones por ciclo. La
alimentacion se realiza sin aireacion ni agitacion, para mantener las condiciones anaerdbicas
y asegurar el paso del agua servida a través del lecho de granulos que formado durante la
sedimentacion.
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HIl draw
Reaction/ Aeration

Settling

Figura 4.4: Tiempos de operacion la planta de granulacién aerdbica en Gar-
merwolde. Tomado de [6]

En las condiciones anaerdbicas obtenidas durante la alimentacion, el carbono organico
facilmente biodegradable sera convertido en polimeros de almacenamiento por las PAOs que
existen en el lecho de granulos. Este proceso tiene como consecuencia la liberacién de orto-
fosfato al seno del liquido, segin lo que se puede apreciar de la Figura 4.5 como peaks de
fosfato relativamente altos al comienzo del periodo de aireaciéon. En el periodo de aireacion
ocurre en proceso de absorcién de fosfato.

Dissolved oxygen [mg O, L7)

Concentration NH5"-N, PO*-P, NO;-N [mg L7]

00 02 04 07 09 12 14 16 19 21 00
Time [hours]

Figura 4.5: Ciclo operativo tipico en la planta aerébica de lodos granula-
res. Concentracién de amonio (linea continua verde), fosfato (linea continua
negra), nitrato (linea discontinua roja) y oxigeno (linea discontinua azul).
Tomado de [6]

El lodo granular aerébico generalmente consiste en granulos de tamano desde 200 pum
hasta 5.000 pum, en particular, la planta en Garmerwolde presenta la distribucion de granulos
de la Figura 7.2. Més del 80 % de los sélidos suspendidos totales del reactor consisten en
granulos mayores a 0,2 mm, con un 60 % mayor a 1 mm. No se observ) practicamente ni
un granulo mayor a 0,2 mm en el lodo exceso que es retirado del reactor, lo que indica una
buena separacion entre la biomasa de sedimentacion lenta y rapida. En la Figura 4.7 se puede
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apreciar la diferencia entre granulos y floculos en términos de apariencia general.

class class mean diameter concentration
(wm) (um) (kg m™3)
0-212 106 1.28
212425 318 0.82
425-630 527 0.28
630—1000 815 0.63
1000—1400 1200 1.03
1400-2000 1700 1.39

>2000 3000 1.22

Figura 4.6: Distribucion del tamaifio de los granulos en la planta de lodos
granulares aerébicos en Garmerwolde, Holanda. Tomado de [24].

Figura 4.7: Lodo granular aerébico: (a, b) biomasa en la parte superior del
lecho de lodo granular, (¢) muestra mixta del seno del liquido, (d) granulos
tamizados y lavados con agua. Tomado de [6]
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Figura 4.8: (g) Aumento al 1000 x de los organismos acumuladores de fos-
fato que se encuentran en granulos en cerdmica y (h) granulos rebanados.
Tomado de [6]

Las ventajas del lodo granular aerébico frente a los lodos activados tradicionales radican
en su estructura y en la biomasa contenida en su interior. Los floculos son estructuras fi-
lamentosas, con poca sedimentabilidad y dificil separacién sélido-liquido, mientras que los
granulos se presentan como una estructura compacta y densa. En cuanto a los parametros
operativos, el lodo granular aerébico presenta mayor concentracién de biomasa (> 8 g L ~*
v/s 4g L 1), lo que se traduce en una mayor eficiencia de remocién de materia organica,
nitrégeno y fésforo [8], menor indice volumétrico de lodo (IVL) (45 mL g~! v/s 100 mL g™ !)
y mayores velocidades de decantacién (15 m/h vs 8 m/h), permitiendo una disminucién del
volumen requerido para el tratamiento en un 33 %. Junto con la reduccién del volumen nece-
sario para el tratamiento, este tipo de sistemas permite reducir el consumo energético hasta
en un 63 % [6].

4.2. Modelos Reportados

A partir de diversas investigaciones a escala de laboratorio se ha concluido que este sis-
tema promete una excelente implementacion en escalas de tamano real, y sin duda que para
mejorar su diseno, operacién e implementacion, el modelamiento matematico es una impor-
tante herramienta de evaluacién [7]. Los perfiles de concentracién de sustratos y oxigeno son
el resultado de diversos factores, tales como el coeficiente de difusion, la tasa de conversion,
tamano del granulo, distribucién espacial de la biomasa y su densidad. Estos factores afectan
estrechamente unos a otros, por lo que sus efectos no pueden ser estudiados experimental-
mente [7].

4.2.1. Modelos orientados a los granulos

Modelos simples permiten describir y estudiar diversos aspectos asociados a este tipo de
sistema de tratamiento, tales como el tamanio de los granulos en conjunto con el proceso de
granulacién. En particular, el modelo propuesto por [25] busca predecir el tamano promedio
de un granulo al dia ¢ de operacion:
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. Rm(l"lf
1+ expk(i—to)

R(t) (4.1)

Donde R,,,; es el radio maximo de un granulo aerdbico, k la tasa especifica de crecimiento
por didmetro (1/dia) y o es el tiempo de retraso. Este tipo de modelos estd basado principal-
mente en experimentos y validaciéon, sin embargo no son aplicables para describir el complejo
proceso de granulacion.

Por otro lado, las bioparticulas en un reactor de lodos activados abarcan una amplia gama
de tamanos, densidades y velocidades de sedimentacién. Mientras que los floculos son forma-
dos por bacterias en modo de crecimiento suspendido, se cree que los precursores de granulos
compactos estan formados por bacterias en un modo de crecimiento adherido [26]. El modelo
generado por Li et al 2009. [27] busca describir la dindmica de la biomasa mediante un enfo-
que seccional, es decir, que asume el mismo coeficiente de rendimiento observado (Y,,s) para
todas las secciones de lodo. En este caso, la variacién de la biomasa en el tiempo depende de
factores como la remocioén organica total, la tasa de descarga de lodo, el factor de descarga
de lodo efectivo, entre otros. Al validar este modelo con datos experimentales se concluye que
la descarga selectiva de fléculos sueltos es un factor operativo de crucial importancia para
lograr la granulacién en el reactor.

Los modelos empiricos suelen ser descriptivos y no son capaces de simular los procesos
de granulacién aerdbica en otros reactores o cultivos bajo diferentes condiciones, dada la
complejidad de la inmovilizacién microbiana. Existen diversas interacciones internas entre
las variables del proceso, como el crecimiento, el almacenamiento y la respiracion endogena,
y caracteristicas del lodo, incluido el desprendimiento de biomasa, la transferencia y difusion
de oxigeno [7]. El crecimiento de granulos aerdbicos luego de la interaccion célula a célula es
similar al crecimiento de un biofilm, sin embargo, a diferencia de biofilm que la inmovilizacion
inicial de las células ocurre en un superficie sélida, la granulacién es un proceso de auto
inmovilizacién [7], por lo que resulta interesante estudiar el aumento del tamano de granulo
como resultado del crecimiento microbiano. Ni et al. 2010 [28] propuso que la progresion del
tamano de granulo estd dado por la siguiente ecuacion:

dR

dt

En esta ecuacién, uy, es la velocidad de adhesion en la superficie del granulo, la que se pue-

de desglosar como la suma de la velocidad con la que los componentes particulados se separan
de la superficie del granulo, la velocidad a la cual las células y particulas suspendidas en el
seno del liquido se adhieren a la superficie de granulo y de la velocidad advectiva del fluido.
A través de la validacion mediante 3 casos de estudio se demostré que este modelo es apli-
cable para describir adecuadamente el proceso de granulacién aerdbica y se podria describir
cuantitativamente el proceso de granulacion aerdbica en términos de perfiles de radio medio.
Sin embargo, aspectos tales como el aumento de la densidad y tamano de las bioparticulas, la
muerte celular debido a la falta de sustrato en la biomasa de las capas interiores y la seleccion
del tamano de particulas a través de la sedimentacién no estan incluidos en el modelo descrito.

También se consideran los procesos fisico-quimicos en el granulo, tales como la transferen-
cia de masa, el desprendimiento de granulos y su porosidad. La transferencia de masa es uno
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de los fendmenos més importantes en todos los procesos de crecimiento inmovilizado [7]. Para
describir este proceso se han utilizado modelos simples en una dimension que consideran la
densidad y difusién dentro del granulo constantes y asumen una forma esférica [29]. Sobre
la base de un modelo de biofilm, las distribuciones espaciales bidimensionales de solutos se
pueden calcular a partir de una ecuacién de reaccién y difusion en estado estacionario para
cada uno de los solutos, ya que la difusiéon es mucho mas rapida que el crecimiento microbiano
[30]:

0*S;  0%S;

Donde D; es la difusividad del soluto i y r; es la la tasa de conversion local de i.

Por otro lado, también se han clasificado los granulos en varias fracciones de tamano
[31], en donde granulos con diferentes tamanos tienen sus propios perfiles de concentracion y
velocidades de reaccion correspondientes. De acuerdo con la distribucion del tamano de los
granulos por nimero, el tamafio de los granulos se clasifica en M fracciones, donde el radio
de los granulos en la m-ésima clase de tamano (R,,) se describe como:

1 Rmaac - Tmzn

Donde R,.;, ¥ Rz son el radio minimo y maximo del granulo, respectivamente.

Para describir el comportamiento de los componentes en las reacciones biologicas se divide
el granulo en varias capas del mismo tamano, en donde la concentracion de sustratos en cada
capa es constante. El balance de masa del componente i para una capa de granulo en la
m-ésima fraccion de tamano (S,,1) se puede escribir como:

as;_a?s;+g asy, ki,
ot  OR? R OR Di

(4.5)

Donde k!, es la tasa de consumo del componente i en la fraccién m y D! es la difusién del
componente i en el granulo.

Condiciones de borde:

¢ Si =5

sur?

en R=R,,

. a(,;gé" =0,en R=0",

Con ¢, la profundidad de penetracién del componente i en los granulos de fraccién de
tamano m-ésimo [31] y R es la distancia de cada fraccion al centro del granulo.

En cuanto a la transferencia de masa externa, se considera que los granulos se comportan
como biofilms (los que han sido ampliamente estudiados), y se considera que existe una capa
de liquido casi estancada en la superficie del granulo y que por lo tanto existe una resistencia
maxima a la transferencia de masa en este punto [32]. La tasa de transferencia de masa
externa se puede expresar como:

Temt = klaemt(sb - Ss) (46)

Donde kja.,,; representa el coeficiente volumétrico de transferencia de masa externo, .5
es la concentracion de sustrato en el seno del liquido y Ss la concentracion de sustrato en la
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superficie del granulo.

En cuanto al desprendimiento de fracciones de granulos, se ha concluido que las variaciones
ciclicas en el reactor pueden afectar la forma y tamano de los granulos, por lo que se utiliza
una tasa de desprendimiento para describir este efecto [33]:

R— R, . .
Ude = Uf - (Ra + bd€> ,stup >0, 81m0 uge =0 (4.7)

Donde uy en la velocidad de crecimiento del granulo, R es el radio simulado, R,, el radio
promedio experimental, by el coeficiente de desprendimiento y a un factor de correccién
de unidades. Este enfoque es una forma ttil de describir el desprendimiento en este tipo
de sistemas dado que reproduce las variaciones ciclicas en el tamano de los granulos en
condiciones de estado estacionario. En el caso de la porosidad, se sabe que esta es heterogénea
a lo largo del radio del granulo, por lo que se puede utilizar una funcion lineal para describir
su porosidad en la zona interna y considerar constante en la capa externa [33]:

0,2
e(R) = 0,6+RR ’_6,si0<R<Rm—6 (4.8)
e(R) = 08,siR,—0<R<R, (4.9)

Donde R,, es el radio del granulo y § es la profundidad de penetracién del oxigeno.

4.2.2. Modelos de tratamiento de aguas en un reactor

Para modelar los procesos de bioconversion se ha empleado el modelo de lodos activados
(o ASM por sus siglas en inglés), que es el grupo de métodos matematicos para modelar los
sistemas de lodos activados. El primer modelo generado, denominado como ASM1, toma en
consideracién la demanda quimica de oxigeno (DQO), el crecimiento bacteriano y la degra-
dacién de biomasa. En general, un modelo del tipo ASM consiste en 3 aspectos importantes:
1-Variables a seguir: DQO, biomasa y nutrientes, tanto organicos como inorgénicos. 2- Des-
cripcion de los procesos dinamicos: lista de los diferentes procesos bioldgicos que ocurren.
3- Parametros: variables que describen las condiciones de los sistemas biologicos, tales como
coeficientes de saturaciéon media, crecimiento de biomasa, tasa de muerte celular, etc. [34].
En el caso especifico de la granulacion aerdbica se debe incorporar en el ASM el concepto
de crecimiento y almacenamiento simultaneos. Este tipo de modelamiento permite conocer
el crecimiento de especies microbianas dentro del granulo asi como también su distribucion
espacial.

Los granulos estan compuestos por dos grupos de bacterias, autotrofas y heterdtrofas,
las que coexisten e interactian en él [31]. Las especies autdtrofas son responsables por la
nitrificacion, mientras que las heterétrofas son responsables por la oxidacion del carbono
organico. La presencia de materia organica en las aguas servidas crea una competencia por
la demanda de oxigeno y el espacio en el granulo entre las autotrofas y heterotrofas, lo que
junto con la transferencia de masa, resulta en la estratificacion de las especies en el granulo.
Uno de los modelos desarrollados para entender mejor el crecimiento de estas especies y su
actividad en el granulo establece procesos crecimiento y acumulacion simultaneos en granulos
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cultivados con aguas residuales de procesamiento de soja [35]. Este modelo utiliza el modelo
de lodos activados No. 3 (ASM3) para definir los procesos de bioconversion, considerando la
remocion de carbono, nitrificacion y denitrificacion. A través de la validacién y calibracion
de este modelo se puede predecir que las fracciones de biomasa activa (incluye autétrofos y
heter6trofos) y biomasa en el inerte es de 55,6 % y 44,4 %. Ademads, se puede conocer que las
especies autétrofas estan ubicadas principalmente en las capas externas del granulo, donde
ocurre el mayor consumo de DQO, mientras que los heterétrofos se ubican en las capas in-
ternas del granulo. Se puede decir que este modelo es capaz de describir adecuadamente el
crecimiento microbiano en un granulo a escala piloto.

Como ha sido mencionado anteriormente, los granulos aerébicos son capaces de almacenar
polimeros intracelularmente a través de una alimentacién anaerébica tipo saciedad /hambru-
na. Este fendmeno no puede ser descrito a través de ASM3, por lo que el modelo generado
por Ni y Yu 2008 [35] toma en consideracién el proceso de absorcién, difusién de sustrato
y mantenimiento celular para describir el crecimiento y almacenamiento simultaneos en el
granulo a través del consumo de sustrato rapidamente biodegradable. Una vez que el sustra-
to es agotado, ocurre la degradacion de los polimeros almacenados. Ademaés se considera el
mantenimiento de las células y su descomposicion. Dado que este modelo fue exitosamente
validado a través de datos experimentales, se puede considerar como una herramienta tutil
para obtener informacién sobre los procesos de almacenamiento microbiano que ocurren en
el lodo granular aerébico.

Al modelar el almacenamiento y el crecimiento simultaneos de granulos aerébicos en con-
diciones andxicas, se deben considerar dos fases distintas pero complementarias, es decir,
saciedad y hambruna, asi como su contraparte aerdbica [7]. En condiciones de saciedad se
utilizan tres coeficientes de rendimiento distintivos independientes entre si para el almacena-
miento, el crecimiento directo de biomasa en las capas externas y el crecimiento de biomasa
a partir de polimeros almacenados en las capas internas del granulo. En condiciones de ham-
bruna, la degradacién de los polimeros almacenados es el paso limitante, gobernando la tasa
de crecimiento [36].

Los modelos mencionados hasta el momento permiten estudiar aspectos especificos de la
granulacion aerobica, pero para entender y poder mejorar el proceso global de remocion de
nutrientes mediante este tipo de tratamiento se debe estudiar ademas el comportamiento
del reactor. El avance mas significativo en este campo es el establecimiento de un modelo
generalizado y su aplicacién para simular el SBR basado en granulos con consideraciones de
procesos biolégicos, hidrodindmica del reactor, transferencia de masa y difusién [7]. En cuan-
to a la eliminacién de nutrientes, el modelo planteado por [37] permite evaluar la remocién
de nitrégeno en un reactor SBR de granulacion aerébica y los efectos de diversos factores de
operacion. Esta modelo esta basado en un sistema de ecuaciones lineales que relacionan los
procesos de transporte y conversion en las etapas de saciedad y hambruna.

-Etapa de saciedad: ecuacién lineal para describir el consumo de acetato para el crecimiento
de biomasa, la produccién de PHB y mantencion celular:

1 1
= Tyt —— X 4.10
re= gz rx b g et ms (4.10)
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-Etapa de hambruna: ecuacion lineal para describir el consumo de PHA para el crecimiento
de biomasa y mantencion celular:

1

Ysx

‘rx +mpX (4.11)

e rg: Tasa de consumo de acetato

e ry: Tasa de crecimiento de biomasa

e rp: Tasa de produccion de PHA

* Ysx: Rendimiento de acetato para el crecimiento de biomasa

* Ysp: Rendimiento de acetato para la produccion de PHA

* Ypx: Rendimiento de biomasa en PHA

* mg: Coeficiente de mantenciéon de biomasa para crecimiento en acetato
* mp: Coeficiente de mantencién de biomasa para crecimiento en PHA

e X: Concentracién de biomasa activa

Ademas de las reacciones biolégicas de conversion, también es de suma importancia con-
siderar la transferencia de masa, la hidrodinamica del reactor y las caracteristicas fisicas del
granulo para conocer el comportamiento global del reactor, por lo que Su et. al en [31] pro-
ponen un modelo que engloba todas las caracteristicas a considerar del sistema. Para esto se
realiza una discretizacion de tiempo, tamano y segmento de lodo para las expresiones discon-
tinuas de diferentes procesos. Los granulos en el reactor son clasificados por tamanos luego
cada granulo se corta a lo largo del radio dando lugar a las diferentes capas, para finalmente
calcular las concentraciones de las especies y las reacciones bioldgicas en funcion de cada
capa, para cada tamano de granulo.

El modelo recibe como variables de entrada la composiciéon de afluente, geometria del
reactor, condiciones de operacién y las caracteristicas de los granulos, para luego determinar
los cinéticas de transferencia de masa y reacciones biolégicas. Para ello, se considera al reactor
SBR como una serie de reactores CSTR en una secuencia de tiempo, tal que la se puede
conocer la concentracion en el efluente (S*(t)) a partir de la concentracién en el afluente
(Si(t — At)) y la tasa de reaccién en ese tiempo (k%(t)), como indica la siguiente ecuacién:

Si(t) = S'(t— At)+ k'(t)At (4.12)
SH0) = Siparat=0 (4.13)

La tasa de reaccion del componente i en el seno del liquido es igual a la suma de las tasas
de reaccién en todas las capas de todos los granulos:

M N )
Z ( ( kin,nfv,m,n> fV,m) (4 14)
m=1 1

n=

K (t)
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Donde N es la cantidad de capas de un granulo y M la cantidad de clases de tamatos de
granulos. fy,, y fvmn. son las fracciones de volumen de los grdnulos correspondientes a la
clase m y a la capa n.

Los modelos mencionados no son muy especificos, o simplemente no consideran, la exis-
tencia de los microorganismos acumuladores de fosforo, a pesar de ser la especie con predo-
minancia en el granulo. A partir de esto, se ha propuesto un modelo multi escala [30] que
describe la dinamica de las poblaciones microbianas y la remocion de nutrientes en un reactor
SBR. En este se representa a macro escala la concentracién de 6 sustratos (oxigeno, acetato,
amonio, nitrato, nitrito y fosfato), tanto en el bulk como en la salida del reactor. El granulo
se representa con un arreglo espacial bidimensional en el que se consideran los principales
grupos de bacterias presentes en el granulo, dentro de los cuales se encuentran las PAOs, con
modelos cinéticos especificos para cada especie.

El modelo multi escala considera tres escalas espaciales (Figura 4.9). La escala mas peque-
na del modelo corresponde al metabolismo individual de cada elemento considerado, luego
una escala intermedia describe el arreglo espacial del granulo y finalmente se tiene una ma-
cro escala que considera la concentracion en el seno del reactor y la concentracion total de
biomasa. El sistema modelado corresponde a un reactor SBR de 3[L] (escala de laborato-
rio), utilizado previamente en varios estudios experimentales [30]. El modelo cinético para
resolver este sistema esta basado en el ASM1, pero incluyendo ademaés el metabolismo de los
organismos acumuladores de fésforo (PAOs), el que considera 3 polimeros de almacenamiento
interno: polihidroxialcanoato (PHA), polifosfato (Poly-P) y glucdgeno.
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Figura 4.9: Escalas espaciales del modelo multi-escala. Tomado de [30].

El reactor de 3[L] a escala de laboratorio opera en un ciclo de 3 horas, en el que al final
de cada ciclo la mitad del reactor es vaciado y rellenado con 1,5[L] de alimentacién fresca
(para simular la operacién real). Se asume que tanto el vaciado como la alimentacién ocurren
de manera instantanea, es decir que la concentracion de sustrato se convierte en el promedio
ponderado en volumen de las concentraciones de sustrato en el afluente y la que permanece
en el reactor [30]. El cambio de concentracién del soluto i en el tiempo se puede describir
como:

dS; puik
dt

Donde n, es el nimero de granulos en el reactor y 7; es la tasa de conversion global del

= ngyr;(t) (4.15)
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soluto i en un granulo. Cabe destacar que este modelo no considera las conversiones por la
biomasa suspendida no en forma granular, como los floculos por ejemplo.

El dominio computacional utilizado para representar el granulo representa la seccién trans-
versal de este en dos dimensiones. Como se mencioné previamente, la distribucion espacial
de los solutos en este caso se pueden calcular a partir de una ecuacién de difusién/reacciéon
en estado estacionario, ya que la difusion es mas rapida que el crecimiento microbiano [30]:

0*S;  0%S;

Donde D; es la difusividad del soluto i y r; es la la tasa de conversion local de i. Esta
ecuacion se resuelva tanto en el granulo como en la capa limite al rededor, mientras que para
el resto del dominio computacional se asume mezcla perfecta.

La tasa de conversion local se obtiene al integrar las cinéticas de todos los procesos involu-
crados en la conversion de un soluto dado. Por ejemplo, en el caso del ortofosfato, el cambio

en su concentraciéon depende de 4 procesos: almacenamiento de acetato (rgiN)), almacena-
miento aerébico de Poly-P (T}OPQ)) y almacenamiento de poli-P mediante nitratos (7’53]\},03)) y

nitritos (7‘9{;02)), por lo tanto la tasa conversién local del ortofosfato se puede describir como:

dSpo, (AN) _, (02) _ (NO3) _ (NOs) (4.17)

"pPo, = dt :YPO4.TSA —Tpp — Tpp —Tpp

La tasa de rpp, es la contribucion parcial de una sola particula de biomasa a la tasa de
bioconversion neta de fosfato de todo el granulo, rpo, 4. La tasa por granulo proviene de los
aportes de todas las particulas de biomasa que lo componen en un instante dado (X):

TPOLg = D TPO, (4.18)
X

La tasa neta por granulo se multiplica por el nimero de granulos en el reactor para producir
la tasa de conversion a escala del reactor [30]:

dSpo, pulk
T PO, bulk = 7d;7 = =Ny Tpog (4.19)

En este caso se fija el didmetro maximo del granulo en 1100 gm. Finalmente se simula la
operacién a largo plazo del SBR durante 2 afios (730 dias).

Este modelo permite seguir las concentraciones de los solutos en el seno del liquido, como
se muestra en la Figura 4.10. Estos resultados son comparables con datos experimentales de
reactores a escala de laboratorio, lo que permite validar adecuadamente el modelo.
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Uno de los aspectos llamativos de esta propuesta es que el metabolismo propuesto para las
PAOs considera la existencia y acumulacion de polimeros intracelulares, ademas de integrar
por primera vez las dinamicas internas de los microorganismos convivientes en un granulo,
la difusién de sustratos al interior del granulo y la operacién del reactor a gran escala [7].

En resumen, se puede decir que el modelamiento matematico puede servir como una va-
liosa herramienta al momento de evaluar e implementar el tratamiento de aguas mediante
granulaciéon aerébica. A pesar de que los modelos existentes presentan limitaciones, su aplica-
cion deberia ir en aumento gracias a las mejoras en capacidad computacional de calculo, que
permiten acercarse aun mas a la realidad de este complejo sistema biolégico. Para mejorar
el modelamiento matematico del lodo granular aerébico se debe ampliar el conocimiento en
el aumento simultaneo de la densidad y el tamafio de las bioparticulas, de la rotura debido
a la muerte celular de la biomasa interna y la seleccién del tamaifio de las particulas por se-
dimentacion, los que son todos elementos importantes en el proceso de granulacién aerébica
[7]. Los estudios futuros que aborden el modelado matematico de lodos granulares aerdbicos
brindaran una visién mas clara de los mecanismos de granulaciéon aerébica y facilitaran su
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aplicacion en el tratamiento de aguas residuales [7].
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Capitulo 5

Transferencia de masa en el granulo

Dado que los granulos son particulas compactas y heterogéneas es relevante estudiar el
efecto de su estructura en el transporte de sustratos desde el borde hacia el interior. El pre-
sente capitulo busca crear un modelo espacial representativo de la estructura de un granulo,
para asi definir la difusividad en interior. Se abordaré la arquitectura de un granulo a partir
del analisis de iméagenes extraidas de bibliografia, para sobre ellas determinar la forma geo-
métrica que mejor se asimile a la estructura general de un granulo maduro. A partir de esto
se estimard un factor de correccién para la difusividad de moléculas en el interior del granulo
como una funcién del radio de este.

5.1. Arquitectura del granulo

Las imagenes presentadas en el estudio realizado por Gonzalez et. al 2014 [22], permiten
observar aglomerados de células, conformados principalmente por bacterias de tipo PAO, los
que son responsables de crear tineles y canales a través del granulo, generando una estructura
porosa y heterogénea. Se observa que los aglomerados son estructuras densas y compactas,
por lo que la difusiéon en el interior del granulo se ve obstaculizada por su presencia. De-
bido a la compacidad y densidad de los aglomerados, se puede asumir que la mayor parte
de la conversién de sustratos ocurre en su superficie. En el mismo estudio se concluye que
los aglomerados crecen de adentro hacia afuera, por lo que el tamano de los aglomerados de
células parece disminuir hacia el centro del granulo. Ademas, se puede ver como el centro
del granulo es mas poroso con respecto al resto de la estructura, debido a que la poblacion
de células que se encuentra en el interior del granulo se encuentran en etapa de muerte celular.

Para representar la estructura del granulo y la existencia de aglomerados, se plantea uti-
lizar una estructura de capas, dado que es una de las formas mas comunes de modelar la
conversion y los procesos de transferencia al interior del granulo. Sin embargo, a diferencia
de los modelos existentes, se propone que las capas sean de tamaino descendiente hacia el
centro del granulo como se muestra en la Figura 5.1. De esta forma se mantiene la teoria
de que el tamano de los aglomerados de células crece a medida que se alejan del centro del
granulo. Se propone que el grosor de la primera capa del modelo sea igual al diametro de los
aglomerados que se encuentran en la superficie, ya que estos son los mas visibles al analizar
el corte transversal del granulo y son facilmente medibles. Para estimar su valor se utilizara
la Figura 5.2 y se medira el didmetro de los aglomerados que mas destacan (marcados con
los circulos naranjos).
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Figura 5.1: Propuesta de estructura de capas de tamano descendiente. Adap-
tado de [22]

Como resultado se obtiene que los aglomerados superficiales del granulo poseen un dié-
metro promedio de 270 pum, al que se denominard como d,,;,. Por otro lado, también es
posible estimar un valor aproximado para el radio maximo de granulo, denominado como
R4z y cuyo valor es de aproximadamente 1.788 pm (delimitado por el circulo negro de la
Figura 5.2 ). Dentro de un mismo reactor hay varios tamafios de granulo y el didmetro de los
aglomerados en su superficie va a depender directamente del tamano total del granulo. Para
estimar el didmetro de los aglomerados en la superficie para cualquier tamano de granulo se
genera el factor dR,,,, correspondiente al cociente entre d s, v Rinaw:

d
AR ez = —22 = 0,15 5.1
Rméx ( )
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Figura 5.2: Imagen de campo claro transversal de un granulo, tefiido con
H&E. Circulos naranjos indican aglomerados de células y el circulo negro
representa la totalidad del granulo.

En base a esto, se crea un modelo en capas para representar la arquitectura de un granulo,
basado en la existencia de aglomerados esféricos de diametro decreciente. Se busca conocer el
tamano de los aglomerados que se encuentran hacia el interior del granulo, tal que el didametro
del aglomerado sea igual al grosor de la capa correspondiente. Para estimar el tamafio de
las capas inferiores se considera un factor «, tal que el didmetro de los aglomerados la capa
siguiente es igual a « por el didmetro de los aglomerados de la capa actual. Sea d el vector
de diametros de los aglomerados en cada capa y n el nimero total de capas en el granulo.

d= [dmawa (O dma:m (1/2 : dmax7 s an—l : dmam] (52)

De la Figura 5.1 se puede inferir que la suma del grosor de todas las capas es igual al radio
del granulo y el nimero de capas se puede obtener resolviendo la suma para n:

Ripaz = Zai_l : dmacc (53)
i=1
1—-a”
Rma:c dmax
l-«
Rmam I—-a"
ez 1 —a
Rmaa:
a”=1- i (1—a)
log (1 — 5::; (1-— oz))
n (5.4)
log(c)

31



Para que n sea un numero real, el argumento dentro de la funcién logaritmo debe ser
positivo, por lo tanto, el valor de « esta restringido segun lo siguiente:

1- i (1-—a)>0
dma:ﬁ
1 — —mar 9.9
Sea
o mar g g (5.6)
Rmax - maxr — .

Reemplazando el valor de dR,,,, calculado previamente se tiene que :
£ =0,85 (5.7)

Para que el problema a resolver tenga sentido fisico y matematico, el numero de capas del
granulo debe ser un numero real y finito, por lo tanto a debe ser mayor estricto a 3. Por
otro lado, recordando el significado de «, este es un factor que indica cuanto disminuye una
capa con respecto a la anterior. Al observar el corte transversal del granulo se puede ver que
el didmetro de los aglomerados en su interior parece disminuir rapidamente hacia el centro
del granulo. En base a esto, alfa debe tener un valor lo suficientemente pequefio para que
el sistema planteado sea representativo de la realidad, pero respetando la restriccion de ser
mayor a f3.

Dado que se busca modelar un nimero finito de capas, o debe ser mayor a /3, por lo que
se fija su valor en 0,851. Como resultado el nimero de capas es de n=27. En la Figura 5.3
se muestra la progresion del tamano de los aglomerados a medida que el radio del granulo
disminuye, en el que cada punto representa la posicién de las capas en el granulo. En esta
Figura, un punto en el eje X define el radio del granulo completo y a la izquierda en el eje Y
se tiene el didmetro de los aglomerados, partiendo por el mas grande en la esquina superior
derecha. Todos los puntos que se encuentran hacia la izquierda en el grafico estan incluidos
en el granulo hacia el interior. Se puede apreciar en este grafico que para radios a partir de
aproximadamente 500um la capas poseen una distancia muy pequena entre si. A la derecha
de la Figura 5.3 se incluye un esquema representativo para entender de mejor manera la
perspectiva del didmetro decreciente de los aglomerados.
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Figura 5.3: Didmetro de los aglomerados segin radio del granulo

A partir de la construccién descrita, se puede representar un granulo y su estructura in-
terna a través de un modelo de capas y aglomerados de tamafio decreciente. La Figura 5.4 es
una representacion a escala de la distribuciéon de las primeras 5 capas y sus respectivos aglo-
merados dentro del granulo. Se puede ver claramente como el tamano de las capas disminuye,
asi como también el tamano de los aglomerados. Este modelo permite representar como las
colonias y nichos de microorganismos van creciendo en tamaiio y forma a medida que ab-
sorben sustratos. En particular, estas estructuras se forman gracias al almacenamiento de
polimeros intracelulares, los que van formando las estructuras de aglomerados. Gonzalez et.
al. [22] propone que los aglomerados crecen de adentro hacia afuera, lo que esté representado
por el modelo de capas y aglomerados propuestos en esta seccion.
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Figura 5.4: Propuesta para la distribuciéon fisica de los aglomerados de cé-
lulas dentro de un granulo.

Mientras mas chico es el grosor de la capa, mas aglomerados se encuentran en su interior
y el espacio disponible no ocupado por células se hace cada vez mas pequefio. Debido a esto,
existe un aumento en la resistencia a la transferencia de masa ejercida por la presencia de
aglomerados y, por lo tanto, el sustrato no es capaz de llegar a las células que se encuentran
en las capas internas del granulo. Como consecuencia, se generan zonas privadas de nutrientes
que tendran menor actividad biolégica. Cabe destacar que el modelo propuesto impone una
homogeneidad en la estructura del granulo, la que no se cumple en la realidad, especialmente
para granulos en etapas de vida més avanzadas. En la misma Figura 5.4 se puede ver que
hacia el centro del granulo el modelo de capas deja de ser tan representativo de la realidad,
ya que mientras mas pequena sea la capa, menor es el espacio disponible y por lo tanto la
porosidad del granulo deberia disminuir hacia el centro del granulo. Sin embargo, tanto en
bibliografia como por el andlisis de las imagenes transversales de granulo, se ha demostrado
que la porosidad aumenta hacia el centro del granulo. A pesar de esto, esta aproximaciéon
permite representar de manera asertiva lo que estd ocurriendo en las primeras capas del
granulo, las que presentan mayor nivel de actividad microbiana.
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5.2. Difusion

Como se mencion6 antes, debido a la estructura altamente compacta de los aglomerados,
la difusiéon de sustratos es limitada, por lo que en vez de atravesar los aglomerados, las
moléculas se mueven al rededor de ellos (Figura 5.5). A medida que los sustratos se acercan
al centro del granulo, los aglomerados se van haciendo més pequenos y es cada vez mas dificil
moverse y, por lo tanto, hacia el interior del granulo la difusién va disminuyendo.

Figura 5.5: Representaciéon del transporte de nutrientes al interior del gra-
nulo, considerando la existencia de aglomerados.

Se desea seguir la concentracién de tres solutos de interés dentro del granulo: Acetato,
Ortofosfato y Oxigeno. Su coeficiente de difusividad en el medio acuoso se presenta en la Tabla
5.1, en la que se puede apreciar que el Oxigeno es la molécula que posee mayor difusivdad,
mientras que el Acetato es la molécula que presenta el mayor valor. Esto se debe al tamano
y estructura de cada molécula, que tienen directa influencia en el fenémeno de transferencia
de masa.

Tabla 5.1: Valores de la difusividad en medio acuoso para los sustratos de
interés [30].

Soluto Difusividad [m?/d]
Oxigeno 2,010~
Ortofosfato 1,1-1074
Acetato 9,6-107°

La difusién de sustratos dentro del granulo puede ser descrita como una funciéon depen-
diente del radio a través de un coeficiente de tortuosidad. El coeficiente de tortuosidad se
define como el cociente entre la distancia real recorrida para llegar de un punto y otro y la
distancia lineal entre ellos. Su valor siempre es mayor o igual a 1. Cabe destacar el coeficiente
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tortuosidad es una caracteristica espacial, independiente de la molécula que se desea seguir.

Sea Dg la difusividad del sustrato S en el medio acuoso y 7(r) la funcién para el coeficiente
tortuosidad dependiente del radio del granulo. Entonces la difusién del sustrato S dentro del
granulo (Dg.) se puede definir como [38]:

Ds
DS,e - T(T)
La forma mas simple de estimar el valor del coeficiente de tortuosidad es considerar que
las moléculas, en vez de atravesar un aglomerado de didmetro 2R, lo rodean. Por lo tanto
el trayecto a recorrer mide mR. Tomando el cociente entre estos valores se tiene que el
coeficiente de tortuosidad es igual a 7 = 7R/2R = /2 [38]. Esto se cumpliria si todos los
aglomerados del granulo fueran del mismo tamano, pero tal como propone [22], estos tienen
tamano descendiente hacia el centro del granulo. Es por esto que se desea buscar una funcion
para este coeficiente tal que aumente su valor a medida que la distancia al centro del granulo
se hace més pequeinia, por lo mencionado anteriormente.

(5.8)

Coeficiente de Tortuosidad

Se propone como metodologia para estimar la funcién del coeficiente tortuosidad el estudio
del espacio disponible que poseen las moléculas para moverse a través del granulo. Analizando
la simplificacion presentada en la Figura 5.6, se podria decir que todo el espacio que no esté
ocupado por los aglomerados, representados en naranjo, esta disponible para la difusién de
los sustratos y se denominara como volumen libre. Cada capa tendra un valor determinado
de volumen libre, y se propone que este disminuye a medida que los aglomerados se hacen
mas pequenos.

Figura 5.6: Diagrama representativo del volumen libre por capa.

., Cuantos aglomerados habria en el granulo?, ;jcémo estimar, en consecuencia, las fraccio-
nes de volumen ocupado y libre?

En geometria, el estudio del arreglo de esferas en una esfera de mayor tamano, tal que no
ocurra superposicion, se llama empaquetamiento de esferas. Distintas ramas de las matemati-
cas estudian la geometria y la combinatoria para maximizar la densidad de empaquetamiento
o para disminuir la energia requerida para mantener el sistema estable. Mas especificamente,
el problema de Tammes consiste en empaquetar un nimero dado de circunferencias en la
superficie de una esfera con el objetivo de minimizar la distancia entre ellas. La disposicién
de circulos tal que se obtiene la mayor densidad es rodeando cada circulo con otros 6 circulos,
cuyos centros estan dispuestos en forma hexagonal. La densidad obtenida por este arreglo
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tiene un valor aproximado de 0.9069 [39] y serda denominada como py.

Sea V¢ el volumen total de la capa 7 y v; el volumen de cada aglomerado en la capa . Sea
N; la cantidad de aglomerados en la capa %, por lo tanto, el volumen libre de la capa (V;f ) se
expresa como:

Vi =Ve— N;of (5.9)
El objetivo es estimar un valor de N; lo mas cercano a la realidad.
Sea R:" el radio superior de la capa y R el radio inferior de la misma. Entre las esferas

formadas por R y R™ existe una esfera con radio R™? (ver Figura 5.7) y 4rea superficial
AZ'I

A =41 R 2 (5.10)

avg

Figura 5.7: Diagrama representativo para la capa i

Esta esfera corta exactamente en la mitad de cada aglomerado, generando semi esferas,
por lo tanto, la superficie de la esfera grande de radio R;"Y estard cubierta de circulos cuya
area es igual a ag:

a; =7 - (d;/2)? (5.11)

Se asumira que estos discos estan ordenados tal que se maximiza la densidad de cobertura
en la superficie de la esfera grande, es decir que cada disco esta rodeado por 6 circulos cuyos
centros forman un hexdgono y como se mencioné previamente, este arreglo tiene una densidad
de 0.9069. La estimacién mas certera para la cantidad de discos que cubren la superficie de la
esfera serd igual al cociente entre el area superficial de la esfera grande y el drea de un disco
generado por el corte transversal de los aglomerados, corregido por el factor de densidad py,
es decir:

A

Ny ="y (5.12)

¢
i

v AT R, 4R, - 13

a2y g 19

Con el valor de N; se puede estimar el volumen libre que hay en cada capa del granulo
mediante la ecuacién 5.9. Sin embargo, dado que se estd trabajando con voltimenes tan
pequeiios del orden de 108 hacia abajo, el volumen libre estimado por capa también posee
valores en ese orden de magnitud. Al inicio de la seccién se plantea que 7 debe tener valores
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cercanos a 7/2 en la primera capa del granulo, por lo que se propone que el coeficiente de
tortuosidad corresponde a la inversa del volumen libre que hay en cada capa del granulo,
escalado por un factor de 108, mediante la Ecuacién 5.14

1
tau; = 5= - 10® (5.14)
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5.3. Resultados

A partir de la metodologia propuesta en la Seccién 5.2 se calcula el valor del volumen
libre, tortuosidad y difusividad de todos los solutos de interés para cada capa del granulo. El

modelo propuesto es discreto, en el que existe un cambio de medio entre una capa y otra y
permite conocer los valores puntuales en cada capa.

En primer lugar, se obtiene el volumen libre en cada capa del granulo presentado en la
Figura 5.8, cuya tendencia se asimila a una curva polinémica de orden 3, debido a que para
estimar los volimenes de las ecuaciones planteadas se deben utilizar los radios correspondien-
tes al cubo. Se puede apreciar también que la pendiente entre dos puntos se hace cada vez
mas pequena hacia el centro del granulo. Con esto es posible confirmar la hipotesis planteada
en la Seccién 5.2 que el volumen libre disminuye hacia el centro del granulo.

Volumen libre para difusion de sustratos
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Figura 5.8: Representacion de la disminucién volumen libre disponible.

Como era de esperar, el volumen libre disponible para el movimiento de sustratos dismi-
nuye a medida que la posicién se acerca al centro del granulo. Cercano al valor de 500um
hay muy poco espacio disponible y, por lo tanto, se cree que el sustrato no alcanza a llegar
a esas partes del granulo. Esto estda de acuerdo con la teoria de que en el centro del granulo
la poblacion se células se encuentra en etapa de muerte celular, dado que el sustrato no es
capaz de llegar a ellas. Es por esto que en las imdgenes presentadas por [22] se puede apre-
ciar claramente como en el centro del granulo hay espacios en blanco, lo que significa que

el granulo se empieza a desarmar de adentro hacia afuera y no hay consumo de sustrato en
estas regiones, aumentando asi la porosidad.

El coeficiente de tortuosidad sera proporcional a la inversa del volumen libre estimado, tal
como se propuso en la Secciéon 5.2 mediante la Ecuaciéon 5.14. De esta forma, el coeficiente
de tortuosidad como funcién del radio del granulo queda representado por la Figura 5.9.
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Figura 5.9: Coeficiente de tortuosidad

NOTA: 7 diverge rapidamente para radios inferiores a 250um ya que el volumen libre
alcanza valores muy cercanos a (. Para efectos de visualizacién del modelo se presenta sola-
mente el grafico hasta la capa 13, equivalente a un radio de 237um.

A partir del coeficiente de tortuosidad es posible determinar cémo varia la difusividad de
los sustratos en funcién del radio de granulo, la que deberia seguir el mismo comportamiento
que el volumen libre presentado previamente. En la Figura 5.10 se presenta la difusividad para
el Acetato, Ortofosfato y Oxigeno. El orden de magnitud de la difusividad se mantiene segtin
el valor de referencia en el medio acuoso (Tabla 5.1) para las primeras capas del granulo, asi
como también las diferencias entre una especie y otra. Sin embargo, a partir de 500um de radio
aproximadamente, las difusividades convergen a valores cercanos a cero, lo que es consistente
con el rapido crecimiento de coeficiente de tortuosidad presentado en la Figura 5.9. La Figura
5.11 permite apreciar como la disminucion de la difusion es consistente con la estructura real
del granulo, ya que a partir de aproximadamente 500um el valor de la difusién es cercano
a cero y por lo tanto el sustrato no es capaz de ingresar a las capas internas, provocando
asi una ruptura en la estructura interna del granulo, la que esta gobernada principalmente
por una poblacion de células en etapa de muestre celular. Esto se refleja en el aumento de la
porosidad, asi como también la presencia de espacios vacios.
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Difusividad de solutos de interés en funcion de radio del
granulo
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Figura 5.10: Difusividad para solutos de interés en funcién del radio del
granulo
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Figura 5.11: Representacion para difusion de Acetato corregida con el co-
eficiente de tortuosidad

El comportamiento de las moléculas hacia el centro del granulo es contradictorio. Por un
lado, por como esta organizada la arquitectura del granulo, la cantidad de aglomerados que
existen hacia el centro del granulo va aumentado y su tamano disminuyendo. Por otro lado,
de acuerdo a lo observado en la difusivdad, los sustratos no son capaces de ingresar al centro
del granulo debido al poco espacio para su movimiento, por lo tanto, la formaciéon de aglome-
rados no es posible, dado que las células no reciben sustrato para la formacion de polimeros.
Sin embargo, a través de la interpretacion geométrica de los aglomerados y propuesta de
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estructura de un granulo, fue posible obtener una funcién para la difusividad que se asimila
a lo propuesto por Wilén et. al 2018 [8].

Este modelo geométrico permite representar la transferencia de masa dentro de un gra-
nulo y como esta se ve afectada por el nivel de profundidad alcanzada. Esta es una de las
caracteristicas mas importantes en el funcionamiento y eficiencia de un granulo aerdbico, ya
que permite la particion de su estructura en diversos nichos biolégicos que a su vez cumplen
roles diferentes y fundamentales en la remocion de nutrientes de las aguas servidas.
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Capitulo 6

Modelo de transferencia de masa y
reaccion en un granulo

La concentracion de sustratos en el interior del granulo dependerd principalmente de las
tasas de transferencia de masa y de reaccién por parte de los microorganismos que coexisten
en las diversas capas. En este capitulo se plantea un modelo a partir del balance de masa
que permite describir el comportamiento de los nutrientes en el interior del granulo, el que
contempla la variacion de la concentracion debido al efecto de la difusividad estimada en el
Capitulo 5 y al efecto de la tasa de reaccién, que sera estudiada en este capitulo Se estudiaran
los factores asociados al consumo microbiano, tales como las principales reacciones metabo-
licas que ocurren, asi como también una estimacion para la concentracion de biomasa que
existe dentro del granulo, para finalmente plantear la tasa de consumo de Acetato, Fosfato y
Oxigeno en cada capa del granulo. El modelo planteado en este capitulo permitira conocer el
comportamiento al interior de un granulo individual, para luego, en capitulos futuros poder
utilizar esta informacion y predecir el comportamiento completo de un reactor de granulacién
aerobica. En la Figura 6.1 se puede apreciar un resumen de los fenémenos que ocurren dentro
de un granulo. El granulo esta representado por el circulo morado de mayor tamafio, mientras
que los aglomerados de células estan representados por los circulos naranjos.

Fenémenos a modelar:
1. Consumo de sustrato S desde el medio liquido hacia el granulo.
2. Difusiéon de sustrato S en el interior del granulo.

3. Consumo de sustrato S por parte de los microorganismos que conforman un aglomerado.
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Figura 6.1: Diagrama de fenomenologias a modelar y su dominio.

6.1. Balance de masa

El objetivo propuesto consiste en describir el comportamiento de los nutrientes dentro
del granulo y para ello se propone un balance de masa que permita conocer la variacion de
la concentracién de nutrientes, tanto en el tiempo como en el espacio, teniendo en cuenta
la difusién y tasa de consumo dentro del granulo. Cabe destacar que el balance de masa
propuesto por la ecuacion 6.21 es valido ya que se esté trabajando con voliimenes constantes.

0Cs gr
ot

La concentracién del sustrato S dentro del granulo (Cg ) es un funcién que depende tanto
del tiempo como de la posicion dentro del granulo, por lo que al resolver la ecuacion 6.21
para los 3 sustratos estudiados, se obtiene un perfil de concentraciones que permite conocer
el valor de la concentracién en todos los puntos del granulo en todo momento. Para resolver
esta ecuacion se considera por un lado la difusividad (Dgg.), que a su vez es una funcién
de la posiciéon en el granulo, y por otro lado la tasa de consumo de cada sustrato dentro del
granulo (g4 ), la que depende directamente de la concentracién dentro del granulo, por lo
que también varia tanto en el tiempo como con la posicion. Cabe destacar que la adveccion
es omitida ya que dentro del granulo no existen flujos ni fuerzas que afecten el movimiento o
transporte del fluido.

— Ds7ng20579T — TS gr = 0 (61)

Se utilizara el método de diferencias finitas centradas para resolver la EDP (ecuacion de
derivada parcial) propuesta por la Ecuacién 6.21. Como solucién se tiene una matriz para la
concentracion (Cg 4, (4, k)), con i el indice que especifica la posicion en el radio del granulo; y
k, el indice asociado al tiempo.

. . LAt . . . .
Csgr(i, k+1) = Cg gy (i, k)+Dg g (1) — (Cs gr (141, k) —2Cs 4 (3, k) +Cys g (i—1, k) ) +75,4- (3, k)

Ax?
(6.2)
El vector de difusividades Dg 4.(7) representa la difusividad en diferentes posiciones radia-
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les, el que esta definido por el coeficiente de tortuosidad antes descrito, mientras que la tasa
de consumo rg 4, (¢, k) es una matriz dependiente de la concentracion de solutos en el interior
del células y de los coeficientes cinéticos correspondientes.

6.2. Condiciones de borde

Para obtener la matriz solucién es necesario definir las condiciones de borde del sistema,
es decir, la concentracion de los solutos afuera del granulo. Como primera aproximacion al
problema, se asume que el reactor opera en condiciones de mezcla perfecta y, por lo tanto, la
concentracion en el borde del granulo sera igual a la concentracion en el seno del liquido del
reactor. Los valores de concentracion en la alimentacion del Acetato y Fosfato seran iguales a
los considerados por el modelo multiescala, realizado por Xavier et. el. 2007 [30] presentados
en la Tabla 6.1, los que corresponden a valores tipicos utilizados en la operacion de escala de
laboratorio de reactores de granulacién aerébica.

Tabla 6.1: Concentracién de alimentacion de sustratos. Tomado de [30].

Concentracién de

E .
Specie alimentacién [gr/m?]

Ortofosfato 20

Acetato 396

Para el régimen de alimentacion y operacion se tomara como referencia el funcionamiento
de la planta en Gamerwolde [6], en la que la alimentacién ocurre durante la fase anaerébica
durante la primera hora de operaciéon mediante una operacion tipo Fed-Batch, en la que
ocurre una nueva alimentacién cada 15 minutos, dando como resultado un total de 4 alimen-
taciones durante la fase anaerdbica. Se desconoce con exactitud el modo de operacion de la
planta, pero se sabe que se debe mantener una alimentacion tipo saciedad-hambruna, es decir
que entre cada alimentacién debe haber un periodo en el que no ingresen aguas servidas al
reactor, para asi favorecer el crecimiento y formacién de los granulos. Las alimentaciones se
realizan cada 15 minutos durante la primera hora de operacion, por lo que se asumira que la
alimentacion durara 7,5 minutos y los otros 7,5 minutos no ingresara nada al reactor.

En cuanto a la tasa de consumo de Acetato y liberacién de Fosfato, se tomaran como
referencia los resultados del modelo multiescala presentados en la Figura 6.2. De este mo-
delo se extrae la tasa de consumo de Acetato, asi como también la tasa de liberacion de
Ortofosfato en la fase anaerdbica y su consumo en la fase aerdbica a partir de las pendientes
correspondientes en la Figura 6.2. Se puede ver que el modelo multiescala considera un ciclo
de operacién de 3 horas, sin embargo, para efectos de este estudio, y para mantener las condi-
ciones de operacion consistentes con la aplicacién a gran escalas, se considerara que la fase de
aireacion tiene una duracion de 5 horas, para tener consistencia con la operacion real llevada
a cabo en Gamerwolde. Durante la etapa aerdbica el reactor se airea constantemente tal que
la concentracién de oxigeno en el reactor sea constante e igual al 40 % de la concentracion de
saturacion (8 mgOq/L), es decir 3,2 mgOy/ L.
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Figura 6.2: Concentraciones en el seno del reactor para todas las especies.
Extraido de modelo realizado por Xavier et. al. 2007 [30].

Luego de cada alimentaciéon, el Acetato y el Fosfato se mantienen constantes y una vez
que se detiene el flujo de entrada el Acetato se degrada completamente en aproximadamen-
te 6 minutos, mientras que el Ortofosfato es liberado hacia el liquido, aumentando asi su
concentracion. Durante los cortos intervalos en que el Acetato tiene valor 0 se considera que
el Fosfato se mantiene constante, ignorando las reacciones anoxicas de formacion de Poly-P
que requieren compuestos nitrogenados. Como resultado del ajuste propuesto, se obtiene una
estimacién para las concentraciones globales de Acetato y Fosfato dentro del reactor, las que
se consideran iguales a las concentraciones afuera del granulo y, por lo tanto, seran utilizadas
como condiciones de borde para resolver la Ecuaciéon 6.2.. Las Figuras 6.3 y 6.4 representan
las concentraciones en funcion del tiempo de operacién, las que son utilizadas como condicio-
nes de borde para resolver la EDP. Cabe destacar que la operacién para la fase anaerébica

es distinta que para la fase la fase aerébica, por lo que se dividen las condiciones de borde
en estas dos etapas.
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Concentraciones globales de Acetato y Fosfato en fase anaerdbica
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Figura 6.3: Concentraciéon de Acetato y Fosfato en el liquido de un reactor
de granulacion aerébica considerando mezcla perfecta. Fase anaerdbica.
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Figura 6.4: Concentracion de Acetato y Fosfato en el liquido de un reactor
de granulacién aerébica considerando mezcla perfecta. Fase aerdbica.
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6.3. Simplificaciéon del Metabolismo

Con el fin de simplificar la actividad celular dentro del granulo se ha decidido considerar
las PAOs como tnica especie bacteriana, debido a que esta es la especie con mayor prota-
gonismo dentro del granulo, y es la responsable de la formacion de aglomerados. Para el
modelamiento de su metabolismo se ignorara el detalle de las reacciones que ocurren a nivel
intracelular, centrandose en la entrada, salida y acumulacion de compuestos de interés. Las
principales especies a estudiar seran los dcidos grasos volatiles, representados por el Acetato,
que es consumido por las células, el Oxigeno que también es consumido, y el Fosfato, que es
liberado en la etapa anaerdbica y consumido en la etapa aerdbica. También se estudiara la
acumulacion de polimeros PHA y Poly-P.

El modelo se dividira en dos etapas, la primera correspondiente a la anaerébica (Figura
6.5), en la que el Acetato que ingresa al granulo es consumido por las células para formar
polimeros de PHA en su interior. Los polimeros de Poly-P que se encuentran almacenados
en las células previamente, se hidrolizan con el fin de liberar la energia necesaria para formar
los enlaces del PHA y, por tanto, la concentracién de Poly-P disminuye. Como consecuencia
de esta ruptura se libera Fosfato, aumentando su concentracién dentro del granulo, y poste-
riormente en el medio acuoso. Esta etapa tiene una duracion de 1 hora y se caracteriza por
una alimentacion tipo Fed-Batch de aguas servidas crudas cada 15 minutos.

Por otro lado, cuando comienza la etapa de aireacion, el Fosfato presente es rapidamente
consumido por las células y utilizado para la sintesis de Poly-P como reserva de energia (Fi-
gura 6.6). Mientras este proceso ocurre, los polimeros PHA que se almacenaron durante la
etapa aerdbica se rompen y su concentracion dentro de la célula disminuye. Tanto la duracion
de esta etapa como la cantidad de aire requerido va a depender de los requerimientos de cada
planta o de las caracteristicas del reactor. En aplicaciones a gran escala, como la ejecutada
por Nereda® en Gammerwolrd, la etapa de aireaciéon dura 6 horas y la concentracion de
Oxigeno disuelto se mantiene entre 1,8 y 2,5 mgL~" [6]. Por otro lado, en el modelo reali-
zado por Xavier et. al, 2007 [30] se considera que la aireaciéon dura solamente 2 horas y la
concentracion de Oxigeno se mantiene constante en 3,2 mgL™!.

Acetato
(Ac)
v
PHA Ortz)ggsgato
(+) ¢
Poly-P
(-)
PAO

Metabolismo anaerdbico

Figura 6.5: Representacion del metabolismo anaerébico a considerar en el
modelo
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Figura 6.6: Representacion del metabolismo aerdbico a considerar en el mo-
delo

En cuanto a los procesos y especies que se ha decidido despreciar, destacan aquellos rela-
cionados con compuestos nitrogenados, como la existencia del TCA, dado que utiliza estos
compuestos como aceptores finales de electrones. Esto se debe a que no se enfocara el presente
estudio en la remocién de nitrégeno, y ademas porque su participacion en el metabolismo de
las células PAO no es de mayor relevancia en la acumulacion de polimeros. Por otro lado,
no se considerara la acumulaciéon ni ruptura de glicogeno, a pesar de ser un polimero de
gran importancia en el metabolismo de las células. Finalmente, tampoco se considerara el
crecimiento ni muerte celular, sino que la concentracion de biomasa serda una funciéon que
depende del radio del granulo, pero constante en el tiempo.

Si bien se ha decidido despreciar el comportamiento de otros solutos presentes en el gra-
nulo, asi como también la existencia de otros microorganismos, estos influyen en el consumo
y concentracién de Oxigeno dentro del granulo, y por lo tanto influye en la capacidad de
almacenar Fosfato durante la etapa aerdbica. Debido a esto, se considerara la existencia de
estos componentes netamente en la tasa de consumo de oxigeno a través de cinéticas de orden
cero, es decir, despreciando su concentracioén pero reconociendo su existencia.
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6.4. Concentracion de Biomasa

La especie principal de microorganismo a considerar en el modelo corresponde a las células
de tipo PAO, por lo que se considera importante conocer su tamano estimado y principa-
les caracteristicas fisicas. Se extrajeron muestras de biomasa del reactor Nereda® operado
en Gamerwolde, y mediante observacién microscopica amplificada fue posible observar los
organismos acumuladores de fésforo y los polimeros almacenados en su interior (Figura 6.7).

Figura 6.7: Aumento de 1000x de organismos acumuladores de fosfato que
se encuentran en granulos. [6]

A partir de estas imagenes se observan células con forma de elipsoide y es posible inferir
el volumen aproximado de una célula PAO. Suponiendo que estas tienen la misma densidad
que las bacterias F. Coli, ya que ambas provienen del filo Proteobacteria, la masa de una sola
célula PAO puede ser obtenida a partir de su volumen. Las dimensiones inferidas para las
células de tipo PAO se presentan en Tabla 6.2.

Tabla 6.2: Dimensiones utilizadas para caracterizar una bacteria tipo PAO

Dimensiéon  Simbolo  Valor Unidad
Volumen Vpao 4,3-10717  m3
Masa Mpao 7-10714 qgr
Densidad PPAO 1.337 kg/m?

A pesar de tener conocimiento sobre las dimensiones de las bacterias estudiadas, no se
conoce con precisién la concentracién de biomasa activa en el granulo. Como se mencioné
previamente, las células estdn ordenadas en forma de aglomerados, sin embargo, debido a
densidad y compacidad de estas estructuras, no se tiene claridad sobre la fraccion de células
que efectivamente consumen sustrato. Se puede suponer que las células que se encuentran en
la superficie de los aglomerados tienen una tasa de consumo de sustratos considerablemente
mayor a aquellas que se encuentran en el interior del aglomerado, debido a la disponibilidad
de sustrato. La biomasa con mejor actividad metabdlica es aquella que tiene mejor acceso
al sustrato. Consecuentemente, aquellas células que se encuentran en las capas interiores del
granulo también tienen menor acceso al sustrato, debido a la resistencia adicional al trans-
porte de masa y la reducciéon de concentracion por consumo de sustrato. Como se menciond
previamente, las capas internas del granulo poseen menor espacio libre para la circulacion
de moléculas, y por lo tanto posee menor difusividad. Debido a esto, la concentraciéon de
biomasa debiese ir disminuyendo hacia el centro del granulo.
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No se han reportado estudios o datos experimentales que permitan conocer con precision
la concentracién de biomasa en funcién del radio del granulo, a pesar de que este factor tenga
influencia en las tasas de conversion local de sustratos. En el modelo multi escala realizado
por Xavier et. al 2007 [30] se puede seguir el crecimiento y concentracion de cada una de las
especies de microorganismos estudiadas a través de una serie de relaciones estequiométricas,
en funcion de la concentracién de sustratos y constantes cinéticas de consumo y crecimiento
celular. En la Figura 6.8 se puede ver el resultado de una de las simulaciones realizadas
a partir de este modelo, en donde la Figura 6.8 (a) representa la distribucién 2D de los
grupos bacterianos estudiados, mientras que la Figura 6.8 (b) representa la distribucién
radial promedio de grupos bacterianos e inertes.
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Figura 6.8: Resultados de un ciclo de tres horas representativo del estado
maduro (en el dia 700 de operacién). (a) Distribuciéon 2D de los grupos bac-
terianos. (b) Distribucién radial promedio de grupos bacterianos e inertes.
Tomado de Xavier et. al. 2007 [30].

De estos resultados se puede confirmar que las bacterias de tipo PAO son predominan-
tes en el granulo. Ademas, se aprecia que hacia el centro del granulo hay predominancia
de especies en etapa de muerte celular, representadas por las especies inertes. Un fenémeno
interesante que se aprecia en estos resultados es una disminucién de la biomasa total hacia el
borde del granulo, ya que el sistema modelado en este estudio considera granulos de 550um
de radio, mientras que en la Figura 6.8 (b) se ve que hay presencia de bacterias hasta apro-
ximadamente 640um.

Este fendémeno puede ser explicado por la interaccion del granulo con el medio acuoso en
el que se encuentra. A pesar de que exista una predominancia de granulos en reactores de
granulacion aerdbica, aun asi existen otras especies, tales como hongos y bacterias filamen-
tosas, otras estructuras de microorganismos, tales como fléculos y otras particulas de solidos
suspendidos. Todas estas estructuras pueden adherirse a la superficie de los granulos, como
se puede apreciar en la Figura 6.9, formando una corteza capaz de proteger al granulo y ade-
mas brindar estabilidad superficial a la estructura. Se ha observado que los granulos incluso
poseen una superficie hidrofébica [8], lo que podria fortalecer el argumento de la existencia
de esta corteza. Este cascarén deberia tener un grosor fijo, independiente de del tamano total
del granulo y se fijara en un tamaino de 100um.
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Figura 6.9: Imagen SEM de la superficie de un granulo. [22]

Por otro lado, con respecto a la concentracion de biomasa a considerar dentro del granulo,
se asumira que esta depende mayoritariamente de la disponibilidad de sustrato en la superficie
del granulo, por lo que la concentracion en la superficie siempre sera la misma, independiente
del tamano del granulo. Cabe destacar que en un reactor de granulacion aerébica se pueden
encontrar granulos de diversos tamanos, tal como se observa en la planta Nereda ® operada en
Gamerwolde. En esta planta se identifican hasta 6 clases de granulos de tamafos diferentes,
por lo que parece pertinente obtener una ecuacion que permita conocer la concentracion
de biomasa como una funciéon del radio, para todos los tamanos de granulos existentes en
un reactor. Tomando como referencia la Figura 6.8, se puede ver que la concentracion de
biomasa alcanza un valor maximo de 51,6 grCOD/L, por lo que se asumira este valor como
la concentracion méaxima de biomasa en la superficie de todos los granulos. Al graficar la
fraccion creciente de la Figura 6.8 se puede ver que esta se ajusta a una tendencia lineal,
como se aprecia en la Figura 6.10, con un valor de R? = 0,955 .

Distribucian radial de bacterias tipo PAO

60.000

50.000 .

y =92x +5876 ..
40.000 R?=0,955
310087
30.000 ¢

[grPAQ/m?3]

20.000 T e

Concentracion de Biomasa

10.000

0 100 200 300 400 500 600
Radio del granulo [um]

Figura 6.10: Tendencia lineal para datos extraidos de Xavier et. al 2007 [30]

En base a esto, se proponen los siguientes supuestos para construir las ecuaciones de
concentracion de biomasa en funcién del radio del granulo. Sea R, el radio del granulo,
para cualquier tamafio de granulo.

1. Entre 0 y R,,.: la concentracion de biomasa serda una recta dependiente del radio del
granulo.

2. La concentracion en el centro seré igual a 5.876 grCOD/m? : Xpao = 5.876, r =0
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3. La concentracion en el borde serd igual a 51.600 ng’OD/m3: Xpao =51.600, r = R0z

Como resultado, la concentracién de biomasa se puede obtener mediante la Ecuacion 6.3.
Segun esta ecuacion, el tamafnio del granulo interferira en la pendiente de la recta, tal que
para granulos mas pequenos la variacion de biomasa segun el radio del granulo es mayor que
para los granulos mas grandes. Este efecto se puede apreciar en la Figura 6.11.

1.600 — 5.
Xpao = - 60}2 870 4 5.876 (6.3)

Concentracidn de Biomasa

B000D |\ - 288x+5876 v =112x+5876

y=173x+5876 y =30x+ 5876

y=54x+5876
50000

= Rmax=159
40000
—Rmax=263

Rmax=408
30000
Rmax=600

[grPAO/m?]

20000 —Rmax=850

Concentracién de Biomasa

—Rmax=1500
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Radio del granulo [um]

Figura 6.11: Concentracién de biomasa para las distintas clases de granulos
existentes en un reactor

Se supondra que las especies heterdtrofas y nitrificantes existen solamente en la primera
capa del granulo y que su concentracién serd equivalente al 1% de la concentracién de PAOs.

53



6.5. Tasa de Consumo

El objetivo de esta seccién es encontrar la tasa de consumo presentada en la Ecuacién
6.21. rg 4 hace referencia a la masa de sustrato consumido o liberado por la biomasa activa
en una posiciéon dada del granulo. Como se mencioné antes, la biomasa activa se encuentra
en la superficie de los, por lo que para estimar la tasa de consumo global en el interior del
granulo es necesario conocer la concentracion de solutos que se encuentra en la superficie de
los aglomerados. Siguiendo la trayectoria lineal de las moléculas desde el exterior del granulo
hacia el interior de las células, se debe considerar que las moléculas de soluto se transportan
de forma externa desde los canales y espacios libres del granulo hacia la superficie del aglo-
merado, en la que ocurre el fenémeno de transporte a través de la membrana de las células
que se encuentran en la superficie. Una vez que las moléculas de soluto se encuentren adentro
de las células ocurren finalmente la reacciones bioldgicas de conversion, que vendria siendo el
término 7g 4 que se desea buscar en el presente capitulo. Como fue mencionado previamente,
solo se considera el consumo de nutrientes en la superficie de los aglomerados, debido a su
estructura altamente densa y compacta que dificulta la transferencia de masa de solutos en
su interior.

Al imponer un equilibrio en la superficie de la membrana igualando la tasa de transferencia
externa (rge.¢) y la tasa de transporte a través de la membrana (rg,,;), es posible conocer la
concentracion de sustrato que ingresa a la célula, para luego encontrar la tasa de conversion
rsgr de cada sustrato estudiado.

TS.ext = T'S;mb (64)

6.5.1. Transferencia de masa externa

Debe estudiarse el transporte de nutrientes desde los canales del granulo hasta la superficie
del aglomerado donde se encuentran las células, dado que existe una alta resistencia a la
transferencia de masa, debido a la pelicula de liquido casi estancada en la superficie del
aglomerado (ver Figura 6.12). La tasa de transferencia de masa externa del aglomerado
(rs.ext) se define como una funcion del coeficiente de difusion dentro del granulo (Dg), el
espesor de la capa limite (§) y la diferencia entre la concentracién en granulo (Cgg,) y en la
superficie del aglomerado (Cg,qq).

(Cs.gr — Csag) (6.5)

ar DS,@
}: 52

TS,ext{ 3
me - S

Figura 6.12: Representacién de la transferencia de masa fuera de un aglo-
merado

54



Por simplicidad, se asumird que la capa limite tiene un grosor igual al 10 % del didmetro

del aglomerado, por lo que el factor nge es dependiente de la posicién del granulo.

6.5.2. Transporte a través de la membrana

Una vez que el sustrato llega a la superficie del aglomerado, debe ingresar a las células
a través de la membrana. El transporte de Acetato y Fosfato ocurre mediante proteinas de
membrana, mientras que en el caso del Oxigeno no hay transporte a través de la membrana,
ya que este reacciona directamente en la cadena de transporte de electrones que se encuentra
en la superficie de la célula. Para las proteinas de transporte de membrana, si la concentracion
de soluto es muy alta, los canales de difusion se saturan y la velocidad de transferencia es
mas lenta, por lo que la cinética de transporte se puede representar mediante la ecuaciéon de
Michalis-Menten (Ecuacion 6.6).

gr ks,mb ' CS,ag
7Simb [m?’ . S} N KS,mb + Cg’ag (66)
El transporte de Acetato en E.Coli estd mediado por una proteina de membrana de tipo
permeasa (actP) [18] y se identificé un homélogo de actP en el genoma de Accumulibacter,
que se predice que transporta Acetato a través de la membrana celular [19]. Valores de las
constantes cinéticas para esta proteina han sido tomados por el estudio realizado en FE.Coli
[18], pero la proteina actP que es sintetizada por las bacterias de tipo PAO es muy similar
en forma y tamafo a las sintetizadas por FE.Coli. por lo que se asumiran los mismo valores,
los que se presentan en la Tabla 6.4. El valor de K., para la cinética propuesta es muy
bajo en comparacién con la concentracion de entrada de acetato al reactor (396 grAc/m?),
por lo que el valor de kacmp s alcanzado rapidamente.

Tabla 6.3: Constantes cinéticas para la proteina actP.

Simbolo Valor Unidades
kAc,mb 171 [gTAC/mg/S]
KAc,mb 0748 [gTAC/mB]

Imponiendo equilibrio en la superficie del aglomerado, la concentraciéon de Acetato en la
superficie del aglomerado (Cac qy) se puede obtener al resolver la siguiente ecuacién:

D k -C
5 Cacar = Caca) = G100 2008 (6.7)
Para el transporte de Fosfato existen dos sistemas, que se activan dependiendo de la
concentracion de Fosfato en el medio, el sistema Pi inorganico de baja afinidad (Pit) y el Pi
especifico de alta afinidad (Pst)[20]. La existencia de ambos sistemas se debe a la capacidad
de los microorganismos para adaptarse a los cambios en la concentracion de Fosfato en el
ambiente, tal que el sistema Pit se utiliza en concentraciones altas de Fosfato, mientras que el
sistema Pst se suprime durante la operacion EBPR hasta que los niveles de Fosfato son muy
bajos. [21]. Para efectos de este estudio, se considerara que el transporte de Fosfato ocurre a
través del sistema Pit y los valores de sus constante cinéticas correspondientes se presentan

en la Tabla 6.4.
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Tabla 6.4: Constantes cinéticas para el sistema Pit

Simbolo  Valor Unidades
kpoa.mp 0,212 lgr PO4/m? /5]
KPO4,mb 2,6 '10_6 [grPO4/m3]

Como el valor de Kpoamp €s muy pequeiio, se considerard que la reaccién de transporte
sera de primer orden. Imponiendo equilibrio en la superficie, la concentracién de Fosfato en
la superficie del aglomerado (Cpo, qy) se puede obtener al resolver la siguiente ecuacion:

DPO e
624 (Cpoygr — CPoyag) = krosmb - CPosag (6.8)

En el caso del oxigeno, no existe transporte a través de la membrana, por lo que a mo-
do de simplificacién se considerara que la concentracion en la superficie del aglomerado es
aproximable a la concentracion en el interior del granulo y se utilizara solamente el término
Co, gr Para la cinética correspondiente.

6.5.3. Cinética microbiana

Conociendo la concentracion de sustrato que se encuentra en la superficie de las células,
es posible estimar la tasa de consumo o liberacion de sustratos en el granulo (rg,.). Cabe
destacar que todas las ecuaciones de cinéticas presentas a continuacién estan estrictamente
relacionadas a la concentracion de biomasa en el granulo.

Acetato

El Acetato es consumido por las células de tipo PAO durante la fase anaerdbica y por
los organismos heterétrofos que se encuentran en la capa mas externa del granulo durante
la fase aerébica (Ecuacion 6.9). Para la fase anaerdbica, la cinética de consumo puede ser
descrita por una ecuaciéon de tipo Michaelis-Menten, como se muestra en la Ecuacion 6.10,
que depende principalmente de la concentracion de Acetato en el interior de las células. En
este caso la cinética esta regida por el valor de (gacmaz) dado que kac p es considerablemente
menor que la concentracién de alimentacion de Acetato (ver Tabla 6.5). Por otro lado, el
consumo de Acetato en la fase aerébica por parte de los organismos heterétrofos se asimila
a una cinética de Monod compuesta, y depende tanto de la concentracién de Acetato en el
interior de la célula, como por la presencia de Oxigeno dentro del granulo (Ecuacion 6.11).

1
T Ac,gr = Y, 7“1(5?2) — rfﬁm (6.9)
(AN) C(Ac,ag

T = Qacomaw® —————— X 6.10
Ac d4e, CAc,ag + kAc,P pao ( )

74(02) =1 CAc,ag C102,97‘
H — MHmax * :
CAc,ag + KAC,H C'02,5]7‘ + KO2,H

Los coeficientes cinéticos y estequiométricos correspondientes al metabolismo del Acetato
se presentan en la Tabla 6.5

- Xp (6.11)
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Tabla 6.5: Coeficientes estequiométricos y cinéticos para el metabolismo de
Acetato. Tomados de [30].

Simbolo Valor Unidades

Yy 0,47 [grH/grAc]
qAc,maz 7,92 l[grAc/grPAO/d]
Kacp 4 [gr Ac/m3]
HH,maz 11,2 [1/d]

Kacn 4 [grAc/m?]

Ko, . 0,35 [grOy/m?]

Fosfato

En cuanto a la tasa de Fosfato, se tiene una reaccion de liberacion durante la fase anae-
rébica y una reaccién de consumo durante la fase aerébica (Ecuacién 6.12). La primera fase
corresponde a la alimentacion anaerdbica, en la que se libera Fosfato a medida que se con-
sume Acetato y la tasa estd determinada por el rendimiento anaerébico de liberacién de
Fosfato (Ypo4). Cada vez que ocurre una alimentacién, el Acetato es consumido y el Fosfato
es liberado.

Por otro lado, la segunda etapa corresponde al consumo aerdbico de Fosfato, y su tasa de
consumo es equivalente a una ecuaciéon de Michaelis-Menten compuesta, en donde el primer
término estd asociado a la concentracion de Oxigeno y el segundo a la concentracién de
Fosfato, cada una con sus correspondientes coeficientes de saturacién media (Ecuacién 6.13).

TPO4,gr = YPOU4 - TﬂéN) — T’EDOPQ) (6.12)

OOQ,gr CPO4,ag
Coo,gr + Koo,p  Cposag + Kpous,p

Los coeficientes cinéticos y estequiométricos correspondientes al metabolismo del Fosfato
se presentan en la Tabla 6.6

rie = kpp -

- Xpao (6.13)

Tabla 6.6: Coeficientes estequiométricos y cinéticos para el metabolismo de
Fosfato. Tomados de [30].

Simbolo Valor Unidades

Ypo, 0,5 [grP/grAc]

kpp 0,4 [grP/grPAO/d]
Ko, p 0,2 [grOs/m?]
Kpo,.p 1 [gr P/m?3]

Polimeros de almacenamiento

En el caso de los polimeros (Poly-P y PHA) no hay transporte a través de la membrana
ni difusion fuera de la célula, ya que se forman y se rompen en el interior de la célula. Las
tasas de ruptura y formacion dependen de las tasas de consumo de Acetato y Fosfato, con sus
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correspondientes rendimientos. Para Poly-P, disminuye mientras se consume Acetato dentro
de la célula y aumenta a medida que se consume fosfato, mientras que en el caso de PHA
sucede al revés.

La tasa de Poly-P esta directamente relacionada con la del fosfato, como se puede ver
en la Ecuacion 6.14, se utiliza la misma tasa de consumo y rendimiento. En el caso del
PHA, también existen tasas diferenciadas para la fase anaerdbica y aerébica (Ecuacién 6.15).
La formacion anaerébica se relaciona directamente al consumo de Acetato, mientras que la
cinética para la ruptura de este polimero en la fase aerdbica estd es muy similar a la tasa
de consumo de Fosfato, pero en su lugar utiliza la concentracién de PHA dentro de la célula
(Cpragr), como se puede ver en la Ecuacion 6.16.

rppgr = —Ypous - Tf{im + 7“1(90132) (6.14)
A o
TPHAgr = YPHA - TE;CN) — 7“531324 (6.15)
(02) COg,gr CPHA,gr

TPHA:kPHA' 'XPAO (616)

Coygr + Koo,p CrraAgr + KpraP
Los coeficientes cinéticos y estequiométricos correspondientes al metabolismo de PHA se

presentan en la Tabla 6.7.

Tabla 6.7: Coeficientes estequiométricos y cinéticos para el metabolismo de
PHA. Tomados de [30].

Simbolo Valor Unidades

Ypra 1,5 [grPHA/grAc]
kpma 5,51 [grPHA/grPAO/d|
Kppap 0,01 [grPHA/grPAO]|

Oxigeno

Para el consumo de Oxigeno en la fase aerdbica, en primer lugar se supone que la concen-
tracién de Oxigeno en el seno del reactor es constante e igual a 3,2mgOs/L. Sin embargo,
se debe estimar cudnto de este Oxigeno realmente ingresa al granulo y es consumido por los
diferentes organismos que habitan en el.

Las bacterias de tipo PAO utilizan el Oxigeno para 3 reacciones principales: consumo
de PHA, almacenamiento de Poly-P y formacion de glucogeno. Ademas de las PAO, los
organismos heterétrofos (Xp) v las bacterias oxidantes de amonio (Xyg) y nitrito (Xyo)
consumen Oxigeno. Esto se puede resumir mediante la Ecuacion 6.17.

3,43 1,14 1
ros = (1 - YNH) G+ (1 — YN0> Q7 + (1 — YH) TP

1 1 1
—1)-7"02 —()'7‘02—1—(1— )'7‘02
( Yprao PHA Yprro PP Yarvo GLY

Dado que el modelo se centra en el Fosfato y el Acetato como sustratos de interés, se sim-

(6.17)
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plificaran las tasas asociadas con los compuestos nitrogenados y el glucégeno como cinéticas
de tipo Michaelis-Menten asociadas solamente a la concentracion de oxigeno en el granulo,
como se se presenta en las Ecuaciones 6.18, 6.19 y 6.20.

(02) Cosy.gr

T = az - X 6.18
NH — MNHmaz COQgr T KO%NH NH ( )
(02) COg,gr

r = UNO,maz * ’ XNO 6.19
No Co,,gr + Ko, NO (6.19)

Co,,gr

rery = kory 02 - Xpao (6.20)

Co,gr + Ko,,p

Los coeficientes cinéticos y estequiométricos correspondientes al metabolismo del Oxigeno
se presentan en la Tabla 6.8.

Tabla 6.8: Coeficientes estequiométricos y cinéticos para el metabolismo de
Oxigeno. Tomados de [30].

Simbolo Valor Unidades

YNE 0,15 [grNH /grO,]
Yvo 0,041 [grNH /grOs]
Y 0,47 [grH/grO,]
Ypma0 1,39 [grPHA/grO,)
Yprpro 4,42 [grP/grOs]
Yarvo 1,11 [grGLY /grO,]
KN H,maa 0,4 [1/d]

HNO maz 1,1 [1/d]

kary 0,93 [grGLY /grPAO/d]
Ko, ni 0,3 [grOs/m?]

Ko, no 0,1 [grOs/m3]

Ko, p 0,2 [grOs/m3]
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Ecuacién Siginificado

9Cs.gr : o . .

- DsgrV?Cogr = T54r =0 Variacién de la concentracién de sustratos S en el tiempo
D 5. .

Tseat = 5=+ (Cs,gr — Csiag) Tasa de transferencia de masa externa del aglomerado

ks,mb Cs,ag

TSmb = K it Co.ag Tasa de transporte a través de la membrana celular

02 AN ,
TAcgr = fi »r% - rgc ) Tasa de consumo de Acetato en el granulo
AN Caca .
rgk ) = QAc.maz ﬁ - Xpao Tasa de consumo anaerdbico de Acetato
- ’ c,ag c,
[(02) _ Caciag Co2,gr S
TH = MHmar " @ Karn  Conart Konn Xy Tasa de consumo aerébico de Acetato

(AN (02)

TpPoa,gr = YPoa ' T a, )y PP Tasa de conversién de Fosfato en el granulo
7';0}? =kpp- Cozifj’fgom . Cpofnl,_; (jffgi o Xpao Tasa de consumo aerébico de Fosfato
Tppgr = —Ypou4 - 7’5{21\[) + 7’53013) Tasa de conversién de Poly-P en el granulo
TPHAgr = YPHA * rf&iN) - r}oﬁ)A Tasa de conversién de PHA en el granulo
(02) Coy,gr CrHAgr

roga = kpma - CorariKorr  CrmagtRrimar Xpao Tasa de degradacién aerébica de PHA

59 Tasa de consumo de Oxigeno en el granulo

P02 = . CGorer . x Tasa de crecimiento aerébico de organismos nitrificantes (NH)
NH = MNHmaz COQngrKOQ.NH NH g > »

P02 = L Coer  x Tasa de crecimiento aerébico de organismos nitrificantes (NO)
NO = KUNO,maz COz,gr+K02,NO NO g

rlO2) kary - __CGoper ¥ PAO Tasa de formacién aerdébica de glicégeno
GLY Coy,gr+Ko0,,P

. 3,43 1,14 1
Ty = (1 - YNH) i+ (1 — YN0> o + (1 — YH> P+

1 1 1
—1)-7“02 _<)_T02+(l_)_7ﬂ02
<YPHAO PHA Yrro PP Yarvo GLY
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6.6. Resultados

A continuacién se presentan los resultados obtenidos en el modelo relatado previamente.
En esta seccién se muestran los perfiles de concentracion en el radio del granulo durante
un ciclo de operacién, el que se caracteriza por una fase anaerdbica hasta los 60 minutos y
luego una fase aerébica con duracion de 5 horas, entregando en total un ciclo de 6 horas, o
360 minutos. Se presentan las concentraciones de los sustratos principales estudiados ( Aceta-
to y Ortofosfato) durante todo el ciclo y la concentracion de Oxigeno durante la fase aerébica.

Con el objetivo de poder comparar los resultados con granulos reales se considera un
granulo con radio igual a 1.788 um, equivalente al radio del granulo estudiado en el Capitulo
5. Para todas las figuras presentadas a continuacién el eje de las coordenadas, o eje X,
representa el radio del granulo como se puede apreciar en la representacion de la Figura 6.13.
El valor 0 en este eje es equivalente al centro del granulo.

Radio del grénulo (m]

500 pum

Figura 6.13: Figura referencial para el eje de las coordenadas.

Con el objetivo de realizar un analisis de sensibilidad, se presentan 3 casos, diferenciados
principalmente por la tasa de reaccién en el granulo. Los primeros resultados presentados
describen el perfil de concentraciones de las especies estudiadas considerando solamente el
transporte de moléculas, es decir, no se incluye la reaccién de consumo o generacién de ningu-
na especie. Para los 2 casos siguientes se consideran diferentes concentraciones de biomasa en
el interior del granulo. El caso 2 utiliza la concentraciéon de biomasa presentada en la Seccién
6.8, la que se denominara como biomasa original, mientras que para el Caso 3 se multiplica
la concentracion de biomasa por un factor de correccién de 0,1.

Ademads, se quiere evaluar como afecta el radio total del granulo en el perfil de concen-
traciones, por lo que ademas se presentan los casos 1,2 y 3 para un granulo de radio igual a
500pm.
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6.6.1. Mallado y condiciones de Estabilidad

Se propone un modelo discreto, en el que existe un cambio de medio entre una capa y
otra y permite conocer el valor de concentraciéon puntual en cada capa. El dominio espacial
estd definido entre R,z y 0, simulando el radio total de un granulo maduro, y el dominio
temporal estd definido en 6 horas, o 360 minutos, representando un ciclo de operacién del
reactor representado. En la modelacion,Azx esta definido por el grosor de cada capa y es
un vector de valores descendientes y de largo igual a n = 27 (obtenido en Capitulo 5). En
otras palabras, el mallado espacial no tiene un valor constante en todo el dominio simulado,
sino que es de tamano decreciente. Por otro lado, At debe tener un valor que asegure el
cumplimiento de condiciones de estabilidad. Este se define en At = 0,4 y la condicién de
estabilidad se comprueban en el Anexo A.1.

Caso 1: Transporte sin reaccién interna

Para observar y evaluar los efectos del transporte y difusividad de las moléculas en el
granulo se desprecia el factor de reacciéon en la ecuacién 6.2 y, por lo tanto, la ecuacién
representada en las figuras a continuaciéon corresponde a:

0Cs g
ot
Al estudiar el perfil de concentracion de Acetato, Fosfato y Oxigeno del Caso 1, sin reac-
ciones de consumo o liberacion de sustratos en el interior del granulo, es posible evaluar, por
un lado, el efecto de la difusividad propuesta en el capitulo anterior, y por otro lado, el efecto
de las condiciones de borde impuestas.

— D5 V?Cs4, =0 (6.21)

En la Figura 6.14 se presenta el perfil de concentraciones del Acetato en 6 tiempos distintos
desde el inicio del ciclo. La Figura 6.14 (a) representa la alimentacién que tiene una duracién
aproximada de 7 minutos, en la que es posible ver que a medida que avanza el tiempo la
concentracion en el borde del granulo se mantiene contante, pero por efecto de la difusividad
va aumentando en el interior del granulo, alcanzando una profundidad de aproximadamente
0,7 mm a los 8 minutos, como muestra la curva amarilla. Por otro lado, en la Figura 6.14 (b) se
puede ver como a medida que se agota el sustrato en el exterior del granulo, su concentracion
también disminuye en el interior de este, sin embargo esta no llega a 0. Luego de esto, ocurren
3 nuevas alimentaciones a los 15, 30 y 45 minutos, y el perfil de concentraciones resultante
es practicamente igual al representado por la Figura 6.14.
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Ria=1788 pm Caso 1:Transporte sin reaccién

(a) Concentracion de Acetato en el granulo: (b) Concentracion de Acetato en el granulo:
400 T T T T T T T T T T T T T T

400 :

——0 minutos]| | —— 11 minutos
—— 1 minutos —— 13 minutos
Sl 1 souf- 14 minutos|

8 minutos

/
1

@
8

300 -~

250

200

150

Concentracion [gr/m?]
Concentracion [gr/m?]

50 [/ 1 50}

. ‘ L . R

0 0z 04 06 0‘6 1 12 14 16 0 0z 04 06 08 1 12 14 16
Posicién en el granulo[m] 10 Posicién en el granulo[m] 10°?

Figura 6.14: Perfil de concentraciones de Acetato en el radio del granulo sin
considerar reacciones de consumo o liberacién de sustratos. (a) Variacion
de la concentracion entre 0 y 8 minutos de operacién. (b) Variacién de la
concentracién entre 11 y 14 minutos de operaciéon

Se puede apreciar de la Figura 6.14 que la curva del Acetato a los 8 minutos de operacién
tiene la misma forma que la difusividad propuesta en la Figura 5.10, dado que en este caso
el tnico factor de gobierna la ecuacion de transporte es la difusividad, que a su vez depende
del radio. Sin embargo, la difusividad alcanza valores cercanos a 0 alrededor de 0,5mm |,
mientras que el perfil de concentraciones del Acetato alcanza una profundidad maxima de
aproximadamente 0,8mm. Esta diferencia se debe principalmente a que luego de los 8 minutos
la concentracion de Acetato en el borde del granulo comienza a disminuir rdpidamente. Por
la forma en que esta construida la ecuacion de diferencias finitas, si el Acetato en el borde se
hubiese mantenido constante por mas tiempo entonces hubiese alcanzado una profundidad
mayor en el granulo, llegando a las capas internas de este. Sin embargo, tedricamente se sabe
que los sustratos no son capaces de alcanzar el centro del granulo, por lo tanto, la alimenta-
cién tipo saciedad-hambruna impuesta por las condiciones de borde tiene un rol importante
en la estratificacion del granulo.

La Figura 6.15 representa el perfil de concentraciones para el Fosfato durante todo un
ciclo de operacién. La Figura 6.15 (a) permite ver como la concentracién de Fosfato aumenta
en el granulo durante la etapa anaerdbica alcanzando una profundidad de aproximadamente
0,4 mm a los 60 minutos de operacién (linea celeste). Durante la etapa aerébica (Figura 6.15
(b)), a medida que la concentracién exterior disminuye, esta también decrece en el interior
del granulo, sin embargo, debido al efecto de la difusividad, aumenta la profundidad de pene-
tracion de este sustrato, llegando hasta practicamente el centro del granulo al final del ciclo,
representado por la linea morada.
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Figura 6.15: Perfil de concentraciones de Fosfato en el radio del granulo sin
considerar reacciones de consumo o liberacién de sustratos. (a) Variacién
de la concentracién en fase aerdébica (entre 0 y 60 minutos). (b) Variacién
de la concentracién en fase anaerdébica (entre 60 y 360 minutos)

Al analizar las curvas resultantes del perfil de concentracién del Fosfato se puede ver que
la concentracion en el interior del granulo va aumentando a medida que la concentracion en el
exterior también aumenta, pero siempre manteniendo la forma de la difusividad. Se observa
un efecto interesante en la fase aerdbica, en la que a pesar de que la concentracién exterior
disminuye, en el centro del granulo esta aumenta, alcanzando ain mayor profundidad, lle-
gando hasta practicamente el centro del granulo, lo que se debe netamente al transporte de
moléculas impulsado por un gradiente de concentracion. A pesar de que la difusividad tenga
valores muy cercanos a cero a partir de 0,4mm de profundidad, el Fosfato logra ingresar mas
alla de eso. Este efecto probablemente se debe a que la etapa aerdbica tiene una duracion de
5 horas, y por lo tanto, a pesar de que la difusividad sea pequena, el paso del tiempo permite
que el transporte siga ocurriendo en el interior del granulo. También es pertinente recalcar
que a pesar de que no exista consumo de este sustrato en la fase aerdbica, su concentraciéon
global en el interior del granulo disminuye, lo que demuestra que la difusién de particulas
ocurre en ambos sentidos, es decir que Fosfato también sale del granulo.

Cabe destacar que para las condiciones de borde del sistema se ha impuesto mezcla per-
fecta en el reactor, sin embargo la alimentacién de aguas servidas en los reactores reales
ocurre de forma ascendente, pasando a través de un lecho de granulos formada a partir de
la sedimentacién y, por lo tanto, el consumo de Acetato y liberacién de Fosfato no ocurre
en condiciones de mezcla perfecta. Dado esto, las condiciones de borde no son iguales para
todos los granulos del reactor. Efectivamente, es necesario que la concentracion de Acetato
llegue a 0 (o valores cercanos) en el borde superior del reactor, pero su consumo es paulatino
a medida que pasa a través del lecho formado por los granulos. Probablemente, para los
granulos ubicados en el fondo del reactor, la concentracion de Acetato no llegue a 0, sino
que hasta un valor equivalente al consumo de todos los granulos ubicados en esa posicion.
Ademas, lo que ocurre afuera del granulo es dependiente del consumo interno de todos los
granulos, por lo que no se deberian analizar por separado. Estos resultados presentados son
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una primera aproximacion de lo que esta ocurriendo en el interior de un granulo y el analisis
se puede profundizar si se expande el modelo a un reactor completo, que permita acoplar las
condiciones exteriores con el interior del granulo.

Por 1ltimo, se presenta el perfil de concentraciones de Oxigeno en el radio del granulo
durante la fase aerébica, es decir entre 61 y 360 minutos de operacién (Figura 6.16). Dado
que la concentracién en el seno del reactor se mantiene constante a 3,2 gr/L y que ademas
no hay consumo de Oxigeno en el interior del granulo, esta molécula es capaz de llegar prac-
ticamente al centro del granulo, alcanzando una profundidad de aproximadamente 0,05 mm.
Se puede ver ademéas por la progresion de las curvas presentadas que hasta los 180 minutos
(curva morada en la Figura) la concentracion en el interior del granulo aumenta rapidamente.
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Figura 6.16: Perfil de concentraciones de Oxigeno en el radio del granulo sin
considerar reacciones de consumo o liberacién de sustratos. Fase aerdbica
(entre 61 y 360 minutos).

Se observa que debido a la larga duracion de la etapa aerdbica, y ademas que este posee
una difusividad mayor al de las otras dos especies estudiadas, su perfil de concentraciones
presenta una forma muy diferente al Acetato y Fosfato. Dado que solamente hay transporte,
la concentracién en su interior es capaz de aumentar indefinidamente si el tiempo de opera-
cién es lo suficientemente grande. Sin embargo, se aprecia que el aumento en la concentracién
de Oxigeno en las dos primeras horas de aireacién (entre 60 y 180 minutos) es més rapido
que para las 3 horas siguientes, lo que demuestra que puede haber una saturacion de esta
molécula en el interior del granulo. A diferencia de la etapa anaerdbica, la etapa aerdbica
ocurre en condiciones de mezcla perfecta y con una concentracién de Oxigeno disuelto cons-
tante en el seno del liquido, por lo tanto esta condicion de borde si es realista, dado que la
concentracion afuera del granulo no depende de lo que ocurre en el interior. Cabe destacar
que debido a la forma que esta construida la ecuacion de diferencias finitas, la concentracion
de oxigeno en el centro siempre sera 0, sin embargo esto no ocurre asi en la realidad. Debido
al gradiente de concentraciones, eventualmente la concentraciéon de Oxigeno seria constante
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e igual a la concentracion de equilibrio. Sin embargo, gracias a la bibliografia estudiada se
conoce que efectivamente existe un gradiente de Oxigeno en el interior del granulo, el que
es responsable en gran medida de la forma fisica que adoptan estas estructuras, asi como
ademas la estratificacion de las especies que habitan en ella.

Caso 2: Biomasa original

Para este caso de estudio se considera la distribucién de biomasa tal como se presenta en
la Seccion 6.8, en donde la concentracion de la primera capa es igual a 51grPAO/L. A modo
general, se observa que la tasa de consumo de Acetato es muy alta, tal que esta molécula no
es capaz de penetrar mas alla de la primera capa del granulo. El perfil de concentracion del
Acetato durante los primeros 15 minutos de operacién se puede apreciar en la Figura 6.17, en
el que se puede ver como este es consumido inmediatamente en la primera capa del granulo
por los microorganismos que en ella habitan. De esta forma, el Acetato no es capaz de llegar
hacia las otras capas internas debido, por lo que la tasa de consumo es mas rapida que la
tasa de transporte. Este comportamiento se repite para las 4 alimentaciones durante la fase
anaerobica.
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Figura 6.17: Perfil de concentraciones de Acetato en el radio del granulo con-
siderando una concentraciéon de biomasa igual a 51gr PAO/L en la primera
capa. (a) Variacion de la concentracién entre 0 y 8 minutos de operacién.
(b) Variacién de la concentracién entre 11 y 14 minutos de operacién

Para el caso del Fosfato, la Figura 6.18 permite ver que se sigue una tendencia muy similar
al Caso 1 descrito previamente, alcanzando una profundidad de 0,4 mm. Sin embargo, a
diferencia del Caso 1, se observa que para los 8, 23 y 45 minutos de la Figura 6.18 (a),
las curvas presentan un cambio notorio en la pendiente entre la primera y segunda capa,
en donde incluso la concentracion en esta es superior que en el borde del granulo. Este
cambio en la pendiente ocurre de forma simultdnea con el consumo de Acetato, dado que la
cinética de liberacion de Fosfato esta relacionada a la tasa de consumo de Acetato a través
del rendimiento anaerébico Ypo,. En el caso de la fase aerébica representado en la Figura
6.18 (b) no se observan cambios con respecto al Caso 1.
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Figura 6.18: Perfil de concentraciones de Fosfato en el radio del granulo
considerando una concentracién de biomasa igual a 51 grPAO/L en la pri-
mera capa. (a) Variacion de la concentracién en fase aerdbica (entre 0 y 60
minutos). (b) Variacién de la concentracion en fase anaerébica (entre 60 y

360 minutos)

Para el caso del Oxigeno presentado en la Figura 6.19 se observa la misma conducta que
en el caso del Acetato en la Figura 6.17(a), en la que el sustrato en cuestién es consumido
rapidamente en la primera capa del granulo, sin permitir su ingreso a la capas posteriores.
Debido a esto, se observa que para todos los tiempos el perfil de concentraciones en este caso
es una linea recta entre la concentracion de Oxigeno en el seno del reactor y 0.
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Figura 6.19: Perfil de concentraciones de Oxigeno en el radio del granulo
considerando una concentracién de biomasa igual a 51 grPAO/L en la pri-
mera capa. Fase aerébica (entre 61 y 360 minutos).
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El Caso 2 es opuesto al Caso 1, ya que tanto el Acetato como el Oxigeno se consumen
completamente en la primera capa del granulo. Este fenémeno trae como consecuencia que no
sea posible el ingreso de estos sustratos al interior del granulo, y por lo tanto, su consumo por
parte de los organismos que habitan en él no tiene lugar. Si esto pasara en la realidad no se
formaria ni creceria biomasa en el interior del granulo, y por lo tanto no seria posible formar
este tipo de estructuras. Segun lo descrito por los perfiles de concentracion formados en este
caso, la biomasa activa se encuentra netamente en el cascarén externo del granulo, mientras
que todas las células que se encuentran en el interior estarian en etapa de muerte celular de-
bido a la escasez de alimento. Sin embargo, a partir de bibliografia se ha establecido que los
aglomerados de células crecen desde el interior del granulo, y a medida que van aumentando
su tamafio se mueven hacia las capas externas de este. Esto representa una contradiccion,
por lo que estos resultados no son representativos de la realidad.

A pesar de que el consumo de Acetato en la fase anaerdbica es muy alto, el perfil de
concentraciones del Fosfato mantiene una forma muy similar a la presentada en le Caso 1. La
principal diferencia en este caso es que mientras esta ocurriendo la alimentacién de sustrato, y
por lo tanto el consumo de Acetato en la primera capa, se observa un cambio en la pendiente
de la curva del Fosfato, indicando la liberacién de esta molécula. Aun asi, la concentraciéon
de Fosfato no presenta un aumento tan abrupto como ocurre en el caso del Acetato, a pesar
de que sus cinéticas estan estrechamente relacionadas. Este efecto podria indicar que el perfil
de concentraciones del Fosfato estd gobernado por el transporte.

Estos resultados se contradicen con la realidad, por lo que es pertinente cuestionar el valor
de las constantes cinéticas utilizadas. Segin la bibliografia utilizada para la realizacién del
modelo (Xavier et al. 2007 [30]) las constantes cinéticas asociadas a las tasas méximas de
consumo estan normalizadas por la concentracién de biomasa local en grPAO/L. Se utiliza
la concentracion de biomasa presentada en la Seccion 6.8, la que es dependiente del radio
granulo, sin embargo no se tiene conocimiento practico sobre el valor exacto de estos valores,
por lo que parece pertinente evaluar el comportamiento de los sustratos en el granulo al variar
la concentracion de biomasa, para lo cual se crea un factor de correccion para esta, el que es
evaluado en el Caso 3.

Caso 3: Biomasa con factor de correccion

Debido a que lo observado en el Caso 2 no es representativo de la realidad, se propone
un factor de correcciéon para la concentracién de biomasa tal que las tasas de consumo y
liberacion de sustratos sean 10 veces menores que en el caso de la biomasa original. Esto es
equivalente a considerar una concentraciéon de 5,1 grPAO/L en la primera capa del granulo
y respetar la tendencia lineal propuesta en la Seccién 6.8. En base a esto, es posible observar
que para este caso el Acetato logra alcanzar una profundidad de penetracién superior a la
primera capa del granulo, llegando hasta aproximadamente 1mm, como se aprecia en la
curva amarilla de la Figura 6.20 (a). Una vez que finaliza la alimentacion a los 8 minutos
aproximadamente, se puede observar en la Figura 6.20 (b) como la concentracién de Acetato
disminuye, tanto en el interior del granulo como en el exterior. A diferencia del Caso 1, el
Acetato se agota completamente en el interior del granulo a medida que esta disminuye en
borde, pero al menos es capaz de penetrar hacia las capas internas del granulo, a diferencia
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del Caso 2. Para las siguientes 3 alimentaciones en los minutos 15, 30 y 45 el perfil de
concentracion de Acetato se comporta de la misma forma que el presentado en la Figura
6.20. Para este caso se puede ver que el Acetato es capaz de ingresar a las capas internas
del granulo, hasta una profundidad aproximada de 1mm, a diferencia del Caso 1 en el que
ingresa hasta aproximadamente 0,8mm. Otra diferencia con respecto al primer caso es que

entre los 11 y 14 minutos se puede apreciar un consumo en el interior del granulo, agotando
casi por completo este nutriente.
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Figura 6.20: Perfil de concentraciones de Acetato en el radio del granulo
considerando una concentracién de biomasa igual a 5,1 grPAO/L en la
primera capa. (a) Variacién de la concentracién entre 0 y 8 minutos de ope-
racién. (b) Variacién de la concentracion entre 11 y 14 minutos de operacién

Para el caso del Fosfato presentado en la Figura 6.21 se puede ver como la disminucién en
la concentracién de biomasa influye en el perfil de concentraciones, tal que ya no se observa
un cambio de pendiente tan abrupto entre las primeras dos capas del granulos, como se dio en
le Caso 2. Se puede ver que para este caso, el perfil de concentracion de la etapa anaerébica
representado por la Figura 6.21(a) se asimila al Caso 1, en donde s6lo gobierna el transporte.
Para el caso aerébico presentado en la Figura la Figura 6.21(b) no se ven cambios con respecto
a los Casos 1 y 2. Para el Fosfato se puede ver como el perfil de concentracién se mantiene
muy similar, fortaleciendo asi el argumento de que este esta gobernado por el transporte.
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Figura 6.21: Perfil de concentraciones de Fosfato en el radio del granulo
considerando una concentracién de biomasa igual a 51 grPAO/L en la pri-
mera capa. (a) Variacién de la concentracién en fase aerdébica (entre 0 y 60
minutos). (b) Variacién de la concentracion en fase anaerébica (entre 60 y

360 minutos)

Al igual que en el Caso 2, el Oxigeno tiene una conducta muy similar a la del Acetato.
Se puede apreciar de la Figura 6.22 que el Oxigeno es capaz de ingresar hasta la tercera
capa del granulo, equivalente a un radio aproximado de 1mm. Cabe destacar que para este
caso la concentracion de Oxigeno se mantiene constante entre los tiempos 61 y 198 minutos
de operacion, representados por la linea azul. Posterior a eso la concentracion de Oxigeno
aumenta paulatinamente, hasta estabilizarse a los 215 minutos. A partir de este tiempo la
curva se mantiene constante e igual la curva amarilla.
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Figura 6.22: Perfil de concentraciones de Oxigeno en el radio del granulo
considerando una concentraciéon de biomasa igual a 5,1 grPAO/L en la
primera capa. Fase aerébica (entre 61 y 360 minutos).

Variacion segun tamano del granulo

El modelo propuesto ha sido construido de tal manera que permite obtener un perfil de
concentraciones de las especies de interés para cualquier radio de granulo, por lo que resulta
pertinente comparar el efecto del radio total de las particulas en el comportamiento de los
sustratos en el interior del granulo. Para esto se tomara un granulo mas pequeno al estudiado
previamente y con radio igual a 500um. Cabe destacar que mientras mas chico sea el granulo
menor serd la difusividad en su interior, debido a que los aglomerados de este son mas peque-
nos y por lo tanto hay menos espacio libre para la circulacién y movimiento de particulas.
Los resultados presentados a continuaciéon consideran los 3 casos presentados previamente y
se comparan los dos tamanos de granulos estudiados para un instante dado de operacién.

Para todos los casos y especies estudiadas se observa que el perfil de concentracion mantie-
ne la misma forma, pero la profundidad de ingreso que alcanzan los sustratos es menor en el
caso del granulo més pequeno. A continuacién se presentala comparacién para el Acetato en

el Caso 1, Fosfato en el Caso 2 y Oxigeno en el Caso 3. Para todos los otros casos y especies
la tendencia en la misma.
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Figura 6.23: Perfil de concentraciones de Acetato en el radio del granulo sin
considerar reacciones de consumo o liberacién de sustratos a los 8 minutos
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Figura 6.24: Perfil de concentraciones de Fosfato en el radio del granulo con-
siderando una concentracién de biomasa igual a 51grPAO/L en la primera
capa a los 60 minutos de operacién.(a) Granulo de 500 um de radio total.
(b) Grénulo de 1.788 pm de radio total.
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Caso 3: Biomasa con factor de correccion
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Figura 6.25: Perfil de concentraciones de Oxigeno en el radio del granulo
considerando una concentracién de biomasa igual a 5,1grPAO/L en la pri-
mera capa a los 360 minutos de operacién.(a) Granulo de 500 um de radio
total. (b) Granulo de 1.788 pm de radio total.

Profundidad de penetracién

Para evaluar y comparar los casos presentados se propone un factor asociado a la profundi-
dad de penetracion de los sustratos que resume toda la informacion comentada previamente.
El factor de penetracién considera la profundidad hasta la cual es sustrato es capaz de ingre-
sar en el granulo y la compara con el radio total del granulo. En otras palabras, se identifica
el radio de la ultima capa antes de que la concentracion sea igual a 0 y se divide por el
radio total. Esto permite comparar el efecto del sustrato estudiada, de las tasas de consumo
y liberacion de cada especie y ademas como afecta el tamano del granulo en la profundidad
de ingreso de los sustratos. Los resultados se presentan en la Tabla 6.9 a continuacion.

Tabla 6.9: Porcentaje de penetracion de sustratos

Rpaz [#m]  Acetato Fosfato Oxigeno

Caso 1 1.788 7% 84 % 95 %
500 68 % 93 % 99 %
Caso 2 1.788 48 % 93 % 15%
500 48 % 86 % 27%
Caso 3 1.788 73 % 93 % 56 %
500 62 % 86 % 39 %

Los resultados numéricos resumidos en la Tabla 6.9 engloban parte importante de lo dis-
cutido previamente. En primer lugar, se puede ver que el tamano del granulo posee una
incidencia directa en la profundidad de penetraciéon de las moléculas, para los 3 sustratos
estudiados. Esto se debe principalmente al coeficiente de tortuosidad propuesto previamente.
En el Capitulo 5 se establece que la tortuosidad depende del espacio libre disponible para la
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circulacion de las moléculas, el que a su vez esta relacionado al tamano de los aglomerados de
cada capa. A medida que el granulo es mas pequeno, los aglomerados en su interior también
disminuiran y por lo tanto también el espacio libre disponible y como consecuencia directa,
la difusividad de cada sustrato en el interior del granulo. Por otro lado, la Tabla 6.9 permite
verificar que la penetracion de Fosfato es independiente de la cinética utilizada, y por lo
tanto este depende netamente del transporte, liderado por la difusividad, y esto se cumple
para ambos tamanos de granulo. Para el Caso 2, se puede ver que independiente del tamano
del granulo, la profundidad de penetracién del Acetato es la misma, y que para el Oxigeno
es aun menor. En el caso del Acetato se tiene una profundidad de penetracion del 48 %, lo
que indica que este sustrato alcanza a llegar a otras capas del granulo, sin embargo no es
perceptible al analizar las imagenes del perfil de concentraciones debido a que el valor de
concentracion que posee en las capas internas es muy pequeno.

Del analisis de sensibilidad realizado, se cree que el Caso 3 es el més representativo de
la realidad, dado que la profundidad de penetracion de Acetato y Oxigeno es significativa
tal que permite la actividad microbiana en su interior, pero ademés permite evidenciar el
gradiente de concentraciéon dentro del granulo, tal que existan zonas privadas de sustrato,
especialmente de Oxigeno. Al comparar estos resultados con un granulo real, como se presenta
en la Figura 6.26, se puede ver que para radios de granulo inferiores a la profundidad de
penetracion del Oxigeno, definida segin la interpretacion de la Figura 6.26 en 1,1mm, la
porosidad del granulo comienza a aumentar notoriamente, lo que indica que en esta region
hay predominancia de células en etapa de muerte celular, debido a la escasez de sustratos,
tanto de Oxigeno como de Acetato. Esta validacion con la realidad permite decir que el ajuste
realizado a la concentracion de biomasa es adecuado, en comparaciéon con lo observado en
el caso anterior. Debido a la forma que poseen los granulos es esperable que exista un radio
en el que los sustratos ya no sean capaces de ingresar, sin embargo este debe tener un valor
minimo tal que se pueda asegurar el crecimiento y mantenciéon de las células en su interior.
Para verificar y validar tanto el modelo como el valor de las constantes cinéticas utilizados es
pertinente la experimentacion practica en granulos reales, para asi poder estimar de forma
asertiva la verdadera concentraciéon de biomasa activa en su interior y realizar el ajuste de
parametros pertinente.
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Figura 6.26: Comparacién referencial para profundidad de penetraciéon de
sustratos

A modo de conclusién parcial, se logré modelar un granulo individual en funcién de la
concentracion de sustratos, tiempo y radio del granulo, y parametros como la difusividad,
constantes cinéticas y concentraciéon de biomasa. Adicionalmente, se realizé un andlisis de
sensibilidad sobre la variable de concentraciéon de biomasa, la que afecté directamente la
cinética de conversion, lo que resulté en distintos niveles de penetracion de sustratos en el
granulo. Lo anterior seria de utilidad para abordar el modelo de un reactor, acoplando los
modelos de un conjunto de granulos.
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Capitulo 7

Perfil de concentraciones en el Reactor

El presente capitulo busca estudiar y simular el comportamiento de un reactor de granu-
lacién aerdbica a partir del modelo de un granulo individual. Dentro de un reactor existen
diversos tipos de granulos que se diferencian por su tamafno y forma y, por lo tanto, por su
capacidad de absorber nutrientes y generar productos. Se dividira la operacién del reactor en
intervalos sucesivos, para representar los ciclos de alimentacién. Para cada uno de estos inter-
valos, se representara la geometria interna del reactor considerando la existencia de granulos
y su variedad de tamanos. El modelo de un granulo sera utilizado, entonces, para representar
la conducta de cada granulo en el reactor y modelar, asi, la actividad del sistema de granulos.
Para explicar la representacion del reactor, las siguientes secciones han sido divididas para
abordar la geometria y operacion del reactor, en cuanto a volumen total, ciclos de operacion
y caudal de entrada a tratar. Por otro lado, para utilizar el modelo individual generado pre-
viamente, es necesario saber cémo interacttian los granulos unos con otros dentro del reactor
y como estan organizados espacialmente. Finalmente se deben plantear las ecuaciones que
permitan seguir la dinamica de las particulas que componen el sistema estudiado.

7.1. Geometria y Operacion

La geometria del reactor considerada corresponde a uno de los dos reactores de granulacién
acrébica Nereda®, ubicados en la planta de tratamiento en Garmerwolde (Paises Bajos).
Estos poseen una volumen total de 9.600 m? y sus dimensiones se presentan en la Tabla 7.1
a continuacion.

Tabla 7.1: Geometria de reactor [6]

Parametro Valor Unidad

Volumen 9.600 m?
Altura 7.5 m
Area 1.280 m?
Diametro 40 m

En cuanto a la operacion, se sabe que la planta de granulacién aerdbica es responsable
de tratar 28.600 m? de aguas servidas al dia, es decir que cada reactor tiene la capacidad de
recibir y tratar 14.300 m? al dfa. El tiempo total de un ciclo es de 6,5 horas, obteniendo un
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total aproximado de 4 ciclos al dia. El flujo de tratamiento por ciclo es equivalente a 3.575
m?, dividido en 4 alimentaciones durante la primera hora de operacién. En consecuencia,
cada alimentacién es de aproximadamente 894 m?, que son alimentados mediante un caudal
fijo hasta que se agota el lote.

Se desconoce con exactitud el modo de operacion de la planta, pero se sabe que se debe
mantener una alimentacién tipo saciedad-hambruna, es decir que entre cada alimentacion
debe haber un periodo en el que no ingresen aguas servidas al reactor, para asi favorecer
el crecimiento y formacién de los granulos. Las alimentaciones se realizan cada 15 minutos
durante la primera hora de operacion, por lo que se asumira que la alimentacion durara 7,5
minutos y los otros 7,5 minutos no ingresara nada al reactor. De esta forma se puede estimar
el caudal de entrada al reactor (¢).

94m3 94m3 3
o @ _ BHmT _ 8%4m”  m7 (7.1)
t 7,5min 450s S

El flujo de entrada al reactor (¢) es una funcién del tiempo tal que se mantiene una
alimentacion por bloques, lo que queda representado en la Figura 7.1 a continuacion.

Caudal de alimentacidn al reactor

2,00

1,50

[m3/s]

1,00

0,50

0 10 20 30 40 50 60
Tiempo de operacién [min]

Figura 7.1: Caudal de alimentacion al reactor (¢) en en funcién del tiempo
de operacion.

7.2. Distribucion de Granulos

Dentro de un reactor existen diversos tipos de granulos que se diferencian por su tamano
y por la capacidad de consumir y absorber nutrientes. Un lecho de lodo granular aerébico
generalmente consta de granulos con tamanos en el rango de 200 [um] a 5.000 [pm] [24]. En
particular, en el reactor Nereda® operado en Gamerwold se identifican 6 tipos de granulos,
con sus respectivos tamanos y concentraciones globales, como se presenta en la Tabla 7.2.
Una clase de granulo se define como el conjunto de granulos que se encuentra dentro de un
rango determinado de diametros, y se identifica con un didmetro promedio. Mientras mas
grande sea el granulo, mayor serd el valor de la difusividad en su interior, especialmente en
las capas externas, y por lo tanto deberian tener mejor capacidad para consumir nutrientes
en comparacion con granulos mas pequenos.

Debido a su peso y densidad, los granulos de mayor tamano se encuentran en el fondo del
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reactor, mientras que los de menor tamano se ordenan hacia arriba segiin tamano y densidad.
Para poder implementar el modelo generado en el capitulo anterior, es necesario conocer la
cantidad de granulos de cada clase y la altura que alcanzan dentro del reactor. La masa total
de cada clase de granulo se obtiene al multiplicar su concentracion por el volumen total del
reactor (9.600 m?).

Tabla 7.2: Distribucién de tamafios de granulos en Nereda® , Gamerwold.
Extraido de [24].

Clase Didmetro promedio  Concentracion
[m] [m] [kg/m’]

1 >2.000 3.000 1,22

2 1.400-2.000 1700 1,39

3 1.000-1.400 1200 1,03

4 630-1.000 815 0,63

5 425-630 527 0,28

6  212-425 318 0,82

Por otro lado, segiin lo estudiado por Van Dijk et al. en [24], se obtiene que la densidad
de grdnulos en un reactor a gran escala tiene un valor de 1035 kg/m?, lo que permite conocer
el peso de una particula (m,) a partir del didmetro d y la densidad p, mediante la siguiente
ecuacion:

mg = %613/)S (7.2)

Finalmente, para conocer el nimero de granulos de cada clase se divide la masa total por
el peso de un granulo. Los resultados se presentan en la Tabla 7.3.

Tabla 7.3: Distribucién de granulos y su concentracién estimados para un
reactor Nereda ® de 9.600 m?.

Clase Masa total Peso de un granulo Cantidad de granulos

[kg] kg]
1 11.712 1,5 e-5 8,0 €8
2 13.344 2,7 e-6 5,0 €9
3 9.888 9.4 e-7 1,1 10
4 6.048 2,9 e-7 2.1 €10
5 2.688 7.9 ¢-8 3.4 10
6 7.872 1,7 -8 45 ell

Conocer la cantidad de granulos de cada tipo permite estimar de forma aproximada su
orden en el reactor. Segin lo reportado por Pronk et. el. en [6], el reactor alcanza un indice
volumétrico de sedimentacién de lodos (IVL) de 45 mL/gr, lo que significa que 1 gramo de
lodo ocupa 45 mL en volumen. Con esta informacién se puede conocer el volumen total ocu-
pado por cada clase de granulo (V;), asi como también la altura alcanzada (H;). Se asumird
que las clases de granulos no se mezclan entre si, por lo que la distribuciéon de volumen y
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altura se asume como la presentada en la Tabla 7.4.

Volumen total ocupado por granulos de clase i:
Vi=M,-IVL (7.3)

Altura total ocupada por granulos de clase i:

Vi
Hi =~ (7.4)

Tabla 7.4: Volumen y altura ocupados por cada clase de granulo

Clase Volumen ocupado Altura ocupada

[m”] [m]
1 527 0,41
2 600 0,47
3 445 0,35
4 272 0,21
5 121 0,09
6 354 0,28

De la informacion presentada en la Tabla 7.4 se obtiene que la altura total ocupada
por granulos es de 1,72 metros. En el mismo estudio se reporta que la concentracion total
de biomasa alcanza los 6,65 gr/L, equivalente a una masa total de 63.840 kg, que ocupa
un volumen de 2.873 m? y una altura de 2,2 metros. Por lo tanto, hay 50 cm del reactor
ocupado por lodos que no son granulos, que pueden ser representados por floculos. Esto se
traduce a que los granulos ocupan un 80 % de los lodos totales del reactor. Se presenta una
representacion ilustrativa para la distribucién de granulos dentro del reactor en la Figura 7.2.
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H =7,5m
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Clase 6

Clase 5
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H|0d0:212 m
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Figura 7.2: Esquema representativo de la altura ocupada por cada clase de
granulos y la altura total de lodos alcanzada en el reactor.

NOTA: La distribucion de granulos en la Figura 7.2 estd a escala segiin altura ocupada,
pero la columna de agua en la parte superior no.

Cabe destacar que el modelo generado en el capitulo anterior solamente se aplica para gra-
nulos y no para fléculos, por lo que la fraccién de lodos ocupada por fléculos se asumira como
agua. Por otro lado, segtin lo extraido de bibliografia [22], la poblacién de granulos maduros
esta ademads compuesta por granulos con aglomerados desprendidos desde su superficie, gra-
nulos rotos y granulos de menor tamano que crecen a partir de los aglomerados desprendidos
de granulos méas grandes. Sin embargo, para efectos del modelamiento, se asumira que todos
los granulos son de forma esférica, sin desprendimientos.

7.3. Modelo de celdas

El modelo generado en el capitulo anterior permite estudiar el comportamiento de un
granulo en particular, mientras que en el presente capitulo se busca estudiar y simular el
comportamiento global del reactor. Para ello se debe definir cémo estan ordenados los gra-
nulos en el reactor y como interactian entre si. Asi, se estructura un modelo sobre la idea
de que cada granulo esta encapsulado por una celda cibica, como se presenta en la Figura
7.3. Cada celda esta compuesta del granulo en su centro y agua al rededor. Se asume que las
celdas no se superponen entre si y que forman monocapas, como las presentadas en la Figura
7.4, lo que permite llenar el reactor de monocapas hasta completar su volumen.
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Figura 7.3: Representacién de una celda compuesta por el granulo y el vo-
lumen de agua

Figura 7.4: Representacién de monocapas formadas por celdas que encap-
sulan a un granulo.

Dado que existen 6 clases de granulos de tamafos diferentes, también existiran 6 clases
de celdas. Previamente se determind el volumen ocupado por la totalidad de granulos de
cada clase, asi como también la cantidad de granulos de cada clase, por lo tanto el cociente
entre ambos valores corresponde al volumen de un celda. Se busca conocer cuantas celdas y
monocapas hay para cada clase de granulo.

Sea n; el total de granulos de clase i:

¢ Volumen de una celda de clase i:

Vi
s Arista de una celda de clase i:
T; = ('1)1')1/3 (76)
e Area de una celda de clase i
a; = 7 (7.7)
¢ Cantidad de celdas de clase i por monocapa:
A
.= 7.8
=2 (78)
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Donde A equivale al area total del reactor.

» Cantidad de monocapas de celdas de tipo i:

m; = — (7.9)

Los resultados se presentan en la Tabla 7.5.

Tabla 7.5: Tamano y distribucién de celdas

Clase d v x a c m
[m] [m?] [m] [m?]
1 0,030 6,6e7 0,087 T76eb5 17e7 48
2 0,017 12e7 0,049 24e5 53e7 96
3 0,012 42e8 0035 12eb5 1,1e8 100
4 0,008 1,3e-8 0,024 56e6 23e8 90
5 0,005 36e8 0,015 23e6 55e8 62
6 0,003 7.8e10 0,009 85e7 1,5e9 301

El total de monocapas ocupadas por granulos en el reactor es igual a:

6
mr = _m; =697 (7.10)

=1

El caudal de entrada al reactor se alimenta de forma ascendente y distribuida equitati-
vamente por el fondo del reactor. Por lo tanto, a cada celda ingresarda una fraccion de ese
flujo total, tal como indica la Ecuacion 7.11 , segtin la cantidad de celdas que haya en cada
monocapa, . Mientras menor sea el volumen de la celda, menor sera su flujo de entrada, lo
que se puede apreciar en la Tabla 7.6.

)

Tabla 7.6: Distribuciéon de flujos segtiin clase de celda

Clase Caudal de entrada
[m?®/s]
1,2 e-7
3,8 e-8
1,9 e-8
8,7 e-9
3,6 e-9
1,3 e-9

S O s W N
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Cabe destacar que el modelo de celdas propuestos solo es aplicable a la fase anaerdbica
del reactor, en la que los granulos estan ordenados en un lecho, gracias a la sedimentacion
que da lugar una vez finalizado el periodo de aireacion. Para representar el comportamiento
de los nutrientes, especialmente Fosfato, en el reactor durante la fase aerdbica es necesario
realizar otro modelo. Es por esto que se ha decidido dejar de la lado esta etapa de operacion.

7.4. Balance de Masa para una Celda

Una vez que la fraccion del reactor compuesta por granulos queda dividida y bien definida
por las celdas, es posible determinar el cambio en la concentracién de nutrientes en el tiempo
y en el espacio a partir del modelo de los granulos contenidos en su interior. El modelo pro-
puesto en el capitulo anterior permite conocer el cambio de concentraciéon dentro del granulo
considerando la concentracién en el borde. Sin embargo, la concentracion en el borde depende
a su vez de la tasa de consumo y transferencia de masa hacia adentro del granulo. En otras
palabras, existe una interdependencia directa entre la concentracién en el borde del granulo
y la tasa de consumo de este.

Para resolver este problema, se asume que cada celda se comporta como un reactor conti-
nuo perfectamente agitado, en el que la variacion de la concentracién en su interior es distinta
de 0 (Figura 7.5). La variacién de la masa total de un componente es igual a la masa que
entra, menos la masa que sale y menos la masa que se consume. Dado que se asume la celda
como un reactor de mezcla perfecta, la concentracién en su interior es igual a la concentracién
de salida. En el interior de la celda, la actividad del granulo consumiendo o generando mo-
léculas puede ser representada por una cinética. Tal cinética corresponde a una funciéon que
depende del modelo de un granulo y se expresa mediante r,. Lo anterior queda representado
por el Balance de Masas planteado en la Ecuacion 7.12 presentada a continuacion:

dCou
) - = Qin - Cin — Qout - Cout — ‘/g Ty (712)

Va =
dt
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Qout [mS/S]
Cout [8r/m?]

C [gr/m?]
r [gr/m3/s]
Va [m3]
] Q /s
Ciy [gr/m;]

Figura 7.5: Representacion de una celda como un reactor continuo perfec-
tamente agitado

Todas las celdas cuentan con una concentracién de entrada (Cj,) y una concentraciéon
de salida (Cyyt), v dado que el flujo es ascendente, la concentracién de salida de una celda
cualquiera es igual a la concentracion de entrada de la celda que se encuentra arriba de esta.
Asi es posible conocer como varia la concentracion de sustratos para todas las celdas que
componen la altura del reactor.

Usando una estimacion de las derivadas mediante Diferencias finitas en un esquema expli-
cito para la derivada temporal, es posible discretizar la Ecuacion 7.12; en donde cada celda
se identifica con un indice p correspondiente a la posicion en la altura y un indice k corres-
pondiente al paso del tiempo. La Ecuacién 7.13 indica que para conocer la concentraciéon de
salida de la celda p basta con conocer la informacion de entrada, salida y tasa de consumo o
liberacion de la misma celda en el tiempo anterior.

Qp, k) Vo) ay.,
Va(p) AL (Cm(p> k) - Cout(p, k)) - V'a(p) At (p’ k) (713)

Condiciones iniciales: Para el tiempo 0, la concentraciéon de salida de todas las celdas
es igual a 0, y la concentracién de entrada de todas las celdas es igual a 0, excepto para la
primera celda:

C'out(p, k + 1) = Oout(pa k) +

* out<p7 1) =0 g,r/mS ) vp
* Ozn(p)l) =0 gr/m3 ) \le > 1
El dominio espacial al que se refiere la discretizacion de diferencias finitas considera sola-

mente las entradas y salidas de las celdas, o reactores, pero no de su interior. Cabe destacar
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que las condiciones iniciales deben ser definidas para todo el dominio, lo que se logra me-
diante el supuesto que cada celda se comporta como un reactor perfectamente agitado.

Condiciones de borde: La concentraciéon de entrada de la primera celda sera la prove-
niente de la alimentacion en todos los tiempos:

* CAC,in(la k) = 396 gr/m?’ ) vk
* CPO4,in(1a k) =20 97"/7'13 , Vk

Una vez definida la ecuacion a resolver en cada celda, asi como las condiciones iniciales
y de borde del sistema, se debe estimar la tasa de consumo o liberacién asociada al granulo
(ry). Esta tasa indica la masa de sustrato que entra o sale del granulo por unidad de tiempo,
y por ende, cuanto desaparece o aparece de la celda, dependiendo de la especie a estudiar.
La conversion en el granulo depende de dos fenémenos principales, difusion y cinética micro-
biana, como fue revisado en el capitulo anterior. Tomando como ejemplo el caso del Acetato,
a pesar de que este sea consumido en todo el granulo, segiin su profundidad de penetracion,
la tasa a la cual desaparece de la celda serd igual a la tasa de conversion de la primera capa
del granulo, pues esta corresponde a la capa visible desde el fluido.

La tasa de conversion de la primera capa depende directamente de la concentracion de
sustrato que hay en el borde del granulo. La celda se asume como un reactor de mezcla per-
fecta por lo que la concentracion en el borde del granulo es igual a la concentracion en toda
la celda, la que se denomina como C, en la Figura 7.6. Para cada paso de tiempo, el cambio
en la concentracion esta definido por la tasa de conversion, y por lo tanto la concentracién en
el borde se redefine para cada iteracion de tiempo. En la Figura 7.6 esto esta representado
por la disminucion de Cj, entre los tiempos t y ¢t — At. El cambio de concentraciéon en una
posicion dada en el radio del granulo, para un paso de tiempo, depende de la concentracion,
de la tasa de transferencia de masa y de la tasa de consumo del granulo en la misma posicién
en el tiempo anterior. Esto provoca un cambio en el perfil de concentracion que se forma en
el granulo, lo que esta indicado con los nimeros 1 y 2 en la Figura 7.6. Por lo tanto, se puede
decir que a tasa de consumo en la celda es igual a la diferencia entre la concentracion en el
borde del granulo en el tiempo actual y en el tiempo siguiente.
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Tiempo=t Tiempo=t+At

Cb,'c+At

Cb,'c+At

Tasa de conversion:

Mg t+at=Co 1~ Cp tant

Figura 7.6: Esquema explicativo para la tasa de conversion en una celda.

Esto se puede resumir mediante el siguiente set de ecuaciones:

* La concentracién de entrada de la celda p+1 va a ser igual a la concentracion de salida
de la celda p:

Czn(p + 17 k) = Cout(pa k) (714)

e La concentracion en el borde del granulo es igual a la concentracion a la salida de la
celda:

CgT(p’ ka 1) = Cout(p7 k) (715)

* La concentracion en el granulo en el tiempo siguiente en una posicion en el radio depende
de la concentracion, de la tasa de transferencia de masa y de la tasa de consumo del
granulo en la misma posicion en el tiempo anterior:

Cor(p, k +1,7) = Cop(p, ki) + ra(p, k, 1) + 14(p, . 9) (7.16)

* La tasa de consumo en la celda es igual a la diferencia entre la concentraciéon en el borde
del granulo en el tiempo actual y en el tiempo siguiente:

rg,k+1)=Cyp,k+1,1) — Cpp, k, 1) (7.17)
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7.5. Resultados

A continuacion se presentan los resultados obtenidos a partir del modelo representativo de
un reactor de granulacién aerébica de volumen igual a 9.600 m?3. Se modela la primera hora
de operacién, equivalente a la fase anaerdbica. Se presenta el perfil de concentracion de las
dos especies principales estudiadas, Acetato y Fosfato, a medida que el flujo de alimentacién
se mueve de forma ascendente desde el fondo del reactor. Ademds, se muestra el perfil de
concentraciones de dos granulos en el interior del reactor. El primer granulo presentado se en-
cuentra en el fondo del reactor y tiene un radio de 1.500 pm, mientras que el segundo granulo
se encuentra a 1,2 metros de altura y tiene un radio de 418 um. Se eligen dos granulos sepa-
rados entre si para tener mayor representatividad del comportamiento dindamico del reactor
y como este afecta la conducta al interior de los granulos. Al igual que el capitulo anterior, se
realiza un andlisis de sensibilidad al presentar dos casos para comparar el efecto de la tasa de
conversion de nutrientes en los perfiles globales de concentracién. El primer caso considera
una concentraciéon de biomasa en la primera capa del granulo de 51 grPAO/L, mientras
que el segundo considera una concentracion de biomasa en la primera capa del granulo de
5,1 grPAO/L, lo que modifica las tasas de conversiéon microbiana.

Al inicio del ciclo el reactor esta compuesto por el lecho de granulos aerdbicos y agua
tratada. Una vez que comienza la alimentacion desde el fondo del reactor, las aguas servidas
desplazan hacia arriba el agua tratada, provocando su salida por rebalse en la parte superior.
Considerando que el reactor opera bajo un régimen de operacion tipo fed-batch, el nivel de
aguas servidas varia en el tiempo. En la Figura 7.7 se presenta la variacion de la altura de
llenado de agua servida en funcién del tiempo. Ademas, los marcadores en la misma Figura
indican 5 tiempos de operacion diferentes y representativos de la etapa anaerdbica, para los
cuales se presentaran los perfiles de concentracion de Acetato y Fosfato en los resultados
mostrados a continuacion.

Nivel de llenado del Reactor

2,8

2,5 .
1 min

2 5 min
15 min

1,5
—8—50 min

1 —®—60 min

Altura del reactor [m]

0,5 0,5

0 10 20 30 40 50 60

Tiempo [min]

Figura 7.7: Nivel de llenado de aguas servidas del reactor de granulacion
aerdbica como funcién del tiempo.
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Perfil de Concentracion en la altura del reactor

Para el primer caso de estudio se considera la distribucién de biomasa tal como se presen-
ta en la Seccion 6.8, tal que la concentracién de la primera capa de los granulos es igual a
51gr PAO/ L, mientras que para las siguientes capas del granulo se sigue una tendencia lineal.
La Figura 7.8 representa la variacion de la concentracién de Acetato y Fosfato a medida que
el flujo es alimentado desde el fondo del reactor. Se presentan 5 instantes, correspondientes
a 1, 5, 15, 50 y 60 minutos de operacion. Al inicio del ciclo el reactor estd lleno de agua y
libre de contaminantes, por lo que la concentraciéon de Acetato y Fosfato son iguales a 0 en
toda la altura.

Con el objetivo de tener mayor claridad sobre la distribucion de granulos en el interior del
reactor con respecto a su altura, se incluye en las Figuras asociadas al perfil de concentracion
de Acetato y Fosfato en el reactor, referencias hacia el cambio de tamano de los granulos.
Estos estan reflejados por las barras horizontales de color café que se pueden ver las Figuras
7.8 y 7.9, las que cambian de color gradualmente, segiin el cambio en la clasificacion de
los granulos. La barra en el fondo del reactor, de color café oscuro representa a la clase de
granulos de didmetro mayor a 2.000[um], la siguiente clase corresponde a los granulos de
didmetro entre 1.400[um] y 2.000[um], y asi sucesivamente.

Caso 1: Biomasa original

Concentracion de Fosfato en la altura del reactor

(a) Concentracion de Acetato en la altura del reactor (b) 45

T
—1 minuto
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Figura 7.8: Perfil de concentraciones en la altura del reactor, considerando
una concentracién de biomasa igual a 51grPAO/L en la primera capa de
los granulos. (a) Variacién de la concentraciéon de Acetato durante la fase
anaerébica (1 y 60 minutos). (b) Variaciéon de la concentracién de Fosfato
durante la fase anaerébica (1 y 60 minutos).

Una vez iniciada la alimentacién, la concentraciéon de Acetato en el reactor aumenta a
medida que el flujo se mueve hacia arriba. Se puede ver como a los 5 minutos el flujo de
agua ascendente alcanza una altura de aproximadamente 0,75m, lo que esta representado
por la curva naranja e indicado con el numero 1 en la Figura 7.8. La concentracion de Ace-
tato mantiene el valor de alimentacion, pero con una leve disminucion a medida que el flujo
avanza. Una vez que la alimentacion es detenida comienza el periodo de hambruna, en el
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que los microorganismos contenidos en los granulos consumen el sustrato alimentado. Esto
se puede apreciar al observar la curva amarilla de la Figura 7.8 (a), indicado por el niimero
2, en la que la concentracién de Acetato en el fondo del reactor disminuye hasta 300gr/m?
aproximadamente. Se puede ver también que esta curva presenta un quiebre a una altura
de 0,5m aproximadamente, indicado con el nimero 2, en el que se aprecia que hay mas de
una concentraciéon para la misma altura. Previo a los 0,5 metros la concentracién de Acetato
disminuye de forma continua, mientras que en el punto de quiebre, su valor sube levemente
para luego seguir descendiendo de forma continua.

A medida que se van realizando las siguientes alimentaciones, el agua contaminada se va
desplazando hacia arriba en el reactor, pero gracias al consumo de las bacterias, la concentra-
cion de Acetato disminuye segun la tasa de consumo. A los 50 minutos de operacion se genera
una curva escalonada (curva morada), la que es representativa de los 4 flujos de alimentacién.
Finalmente, se puede ver que a los 60 minutos, correspondiente al final de la fase anaerdbica,
la concentracién de Acetato disminuye con respecto a la curva morada, indicando el consumo
por parte de los microorganismos. La concentracion minima de Acetato se alcanza a los 2
metros de altura y tiene un valor aproximado de 100 gr Ac/m?, como se indica con el niimero
5. Se puede apreciar que la curva verde presenta varios quiebres y cambios de pendiente,
siendo los méas notorios a alturas aproximadas de 0,5m, 1m, 1,5m y 2m, indicados con los
nimeros 2, 3, 4 y 6 en la Figura 7.8 (a), respectivamente. Al comparar con las barras de
color café, se puede ver que los quiebres en las curvas de concentraciéon ocurren precisamente
en la transicion de una clase de granulo a la siguiente. Ademads, es posible apreciar que a los
2 metros las curvas verde y morada se juntan, indicado con el nimero 5, y disminuyen de
la misma forma hasta los 3 metros de altura, lo que se debe a que en ese punto ocurre un
cambio de dominio, tal que se acaba el lecho de granulos y hay solamente agua tratada hacia
arriba, por lo tanto no hay tasa de consumo.

En el caso del Fosfato presentado en la Figura 7.8 (b) se puede ver cémo este es liberado
al mismo tiempo que el Acetato es consumido, por lo que las curvas generadas en el perfil de
concentraciones del Fosfato siguen la misma tendencia que para el caso del Acetato, pero su
valor aumenta debido a que esta molécula es liberada en vez de ser consumida. El maximo
valor de concentracién alcanzado es de aproximadamente 160 grP/m3, a una altura de 2
metros a los 60 minutos de operacién, indicado con el niimero 7.

En el segundo caso de estudio, a diferencia del caso anterior, se considera que la concen-
tracién de la primera capa de los granulos es igual a 5,1grPAO/L, mientras que para las
siguientes capas del granulo se sigue una tendencia lineal. En cuanto al perfil de concen-
tracion de contaminantes en el reactor se puede apreciar la misma forma para las curvas
que el caso anterior, con la diferencia de que se consume menos Acetato y se libera menos
Fosfato. En la Figura 7.9 se puede ver que el Acetato alcanza una concentraciéon minima de
aproximadamente 340 gr Ac/m?, mientras que el Fosfato alcanza una concentracién maxima
de aproximadamente 40 gr P/m?3, ambos a una altura de 2 metros, indicados con los nimeros
1 y 2 respectivamente.
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Caso 2: Biomasa con factor de correcion
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Figura 7.9: Perfil de concentraciones en la altura del reactor, considerando
una concentracién de biomasa igual a 5,1grPAO/L en la primera capa de
los granulos. (a) Variacién de la concentracién de Acetato durante la fase
anaerébica (1 y 60 minutos). (b) Variaciéon de la concentracién de Fosfato
durante la fase anaerébica (1 y 60 minutos).

Se puede ver en las Figuras 7.8 y 7.9 que las curvas correspondientes a periodos de ali-
mentacién (colores naranjo y morado en la Figuras) presentan una forma mas continua en
comparacién a las curvas correspondientes a periodos de hambruna (amarillo y verde), lo
que indica que el flujo de alimentacion es mas rapido que la tasa de conversién. Una vez
que se detiene el pulso de alimentacion se puede apreciar como la concentracién de Acetato
disminuye producto de la actividad microbiana, lo que es de esperar desde el punto biologico,
ya que las bacterias consumen sustrato para almacenarlo como polimeros en el interior de los
granulos. Idealmente, en el periodo de hambruna deberia consumirse por completo el sustra-
to alimentado, para asi maximizar la remociéon de materia organica y, como consecuencia, la
produccién de polimeros, lo que no es posible evidenciar en los resultados presentados. Esto
demuestra que los parametros del modelo deben ser ajustados para llegar a este escenario
bioldgico ideal. Los tiempos de alimentacion y hambruna fueron establecidos en 7,5 minutos
cada uno, sin embargo estos pueden ser modificados, lo que afecta la velocidad ascendente
de alimentacion, y tendria incidencia directa en los perfiles de concentraciéon generados. Al
aumentar la duracién del periodo de hambruna, los microorganismos tienen mas tiempo para
consumir el sustrato alimentado, por lo que es de esperar que la masa total consumida sea
mayor.

como se menciond, perfiles de concentraciéon del reactor presentan quiebres notorios duran-
te los periodos de hambruna, en los que hay mas de una concentracién para la misma altura.
Estos ocurren justamente en los puntos de la altura en que hay cambios de clases de granulos.
La primera clase de granulos alcanza una altura de 0,41[m], mientras que la segunda clase
alcanza una altura de 0,88 [m] desde el fondo del reactor, las que son consistentes con los dos
primeros quiebres que se observan en la curvas verdes de las Figuras 7.8 y 7.9 (representados
por los nimeros 2 y 3 de la Figura 7.8).

Dado que los quiebres observados en las curvas presentadas ocurren justamente al cambiar
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el dominio de una clase de granulo a otra, resulta pertinente analizar las diferencias existentes
entre las clases de granulos que puedan explicar este comportamiento. Esto probablemente
se deben a un error numérico provocado por el cambio de dominio computacional. Una dife-
rencia importante entre una clase de granulo y otra es el tamano de las celdas que componen
el reactor, que tienen un menor volumen a medida que se alejan del fondo del reactor. Al
ser mas pequenas, la fraccion del flujo total que ingresa a cada una de ellas es menor y, por
lo tanto, la masa de Acetato que ingresa también es menor. El balance de masas planteado
es valido ya que considera una conservaciéon del volumen de entrada y salida de la celda.
Sin embargo, cuando ocurre el cambio de dominio esta conservaciéon de volumen ya no es
valida para ese punto en particular, ya que el flujo que sale de una celda de mayor tamano
es superior al flujo que esta ingresando a la celda siguiente, cuyo volumen es menor. Esto
explica porque para un mismo punto en la altura del reactor se observan dos concentraciones
distintas.

Perfil de concentracién en el radio del granulo.

a continuacién se presentan los perfiles de concentracién para el Acetato y Fosfato en el
interior de 2 granulos diferentes. El primero de ellos corresponde aun granulo de Clase 1, con
radio igual a 1.500 [um] que se encuentra en el fondo del reactor, mientras que el segundo
granulo presentado es de clase 4, con radio igual a 418 [um], ubicado a 1,2 metros de altura en
el reactor. Lo siguiente se realiza con el objetivo de apreciar al acoplamiento entre el modelo
presentado en el Capitulo 6.

Caso 1: Biomasa original

Radio granulo= 1500 = m b Radio granulo= 1500 x m
(a) Altura en el reactor=0.01m ( ) Altura en el reactor=0.01m
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Figura 7.10: Perfil de concentraciones en el radio del granulo, considerando
una concentraciéon de biomasa igual a 51grPAO/L en la primera capa, un
granulo de radio igual a 1.500 pm ubicado a una altura de 0,01m en el reac-
tor. (a) Variacion de la concentracion de Acetato durante la fase anaerdbica
(1 y 60 minutos) (b)Variacién de la concentracién de Fosfato durante la fase
anaerébica (1 y 60 minutos)

91



Caso 1: Biomasa original
(a) Radio gréanulo=418 ' m (b) Radio granulo=418 ; m
Alty!a en el reactor= 1.2m ) Altura en el reactor= 1.2m
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Figura 7.11: Perfil de concentraciones en el radio del granulo, considerando
una concentracion de biomasa igual a 51grPAO/L en la primera capa, un
granulo de radio igual a 418 um ubicado a una altura de 0,01m en el reactor.
(a) Variacién de la concentracién de Acetato durante la fase anaerdbica (1
y 60 minutos) (b)Variacién de la concentracién de Fosfato durante la fase
anaerébica (1 y 60 minutos)

Al analizar los perfiles de concentracion en los granulos estudiados del Caso 1 se observa
que se mantiene la tendencia del capitulo anterior. El Acetato se consume rapidamente en
la primera capa del granulo sin alcanzar las capas internas de este, mientras que el Fosfato
presenta un claro aumento de concentracién en la primera capa, mientras que el ingreso a
las capas internas ocurre de forma paulatina, respetando la tasa de transporte. Se puede ver
que las concentraciones en el borde del granulo son consistentes con la concentracién global
del Reactor. En el caso del granulo de mayor tamano (1.500 um de radio) la concentracion
en el borde disminuye de 400 a 300 grAc/m? entre el inicio y fin de la etapa anaerdbica, al
igual que en la Figura 7.8 (a). Para el caso del Fosfato en la figura 7.10(b) se ve como la
concentracién en la primera capa del granulo alcanza un valor de 160 grP/m? mientras que
en el borde su valor es de 60 grP/m3. En el caso del granulo méds pequetio (418 um de radio)
se mantiene lo mismo que para el tamafio mayor como se puede ver en la Figura 7.11, con la
diferencia de que no se observa ningin comportamiento de transferencia de masa o reaccion
en su interior antes de los 18 minutos debido a que el flujo de agua que contiene el sustrato
aun no ha alcanzado dicha altura en el reactor (1,2 metros).

92



350

Concentracion [gr/m?)

=]

50

Radio granulo= 1500 x m
Alturaen el reactor=0.01m
Concentracion de Acetato en un granulo

—— 0.01 minutos

——— 0.05 minutos
0.25 minutos

—— 2 minutos
60 minutos

(@)

400

05 1

Posicién en el granulo[m

Concentracion [gr/m?]

&
&
T

20+

Caso 2: Biomasa con factor de correcion

Radio granulo= 1500 ;« m
Altura en el reactor=0.01m
Concentracion de Fosfato en un granulo

——0.01 minutos

—— 0.05 minutos
0.25 minutos

—— 2 minutos
60 minutos

! i

05 1
Posicion en el granulo[m

Figura 7.12: Perfil de concentraciones en el radio del granulo, considerando
una concentraciéon de biomasa igual a 5,1grPAO/L en la primera capa,
un granulo de radio igual a 1.500 pm ubicado a una altura de 0,0lm en
el reactor. (a) Variacion de la concentracion de Acetato durante la fase
anaerébica (1 y 60 minutos) (b)Variacién de la concentracién de Fosfato
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Figura 7.13: Perfil de concentraciones en el radio del granulo, considerando
una concentracién de biomasa igual a 5, 1grPAO/L en la primera capa, un
granulo de radio igual a 418 um ubicado a una altura de 0,01m en el reactor.
(a) Variacién de la concentracion de Acetato durante la fase anaerébica (1
y 60 minutos) (b)Variacién de la concentracién de Fosfato durante la fase

anaerdbica (1 y 60 minutos)

A pesar de que el comportamiento global del reactor en el Caso 1 demuestre que existe
consumo de nutrientes por parte de los granulos, los perfiles de concentracién de Acetato en
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el interior del granulo demuestran que el comportamiento a escala de un granulo individual
no es verosimil con la realidad, debido a lo discutido en el capitulo anterior. Por otro lado,
para el Caso 2 los perfiles de concentracién se asemejan mas al comportamiento esperado
de un granulo real, pero la conversiéon observada en el reactor es muy pequena, por lo que
estos resultados tampoco son los esperados. Sin embargo, a concentracion en el borde de los
granulos es consistente con las concentraciones globales en el reactor, logrando asi acoplar
ambos modelos generados en el trabajo.

El problema fundamental a resolver es el valor de las constantes cinéticas que fueron uti-
lizadas en el modelo. La concentracion de biomasa es un factor medible experimentalmente,
mientras las constantes cinéticas deben ser obtenidas a partir de un ajuste de parametros.
Las constantes utilizadas son provenientes tanto de un modelo diferente como de pruebas
experimentales diferentes al caso estudiado en este capitulo. Con el fin de realizar un ajuste
de parametros que permita utilizar el modelo planteado es necesario conocer las tasas reales
de conversion de sustratos a lo largo de la altura del reactor. Seria interesante rescatar del
modelo cudl es la reaccién limitante en el consumo de Acetato y liberaciéon de Fosfato. Esto
se puede lograr al plantear un modelo que asume que limita una cierta reaccion, llegar a una
expresion de su cinética, ajustar los pardmetros y luego comparar con el mismo desarrollo,
pero asumiendo que limita otra reaccion. La ventaja del modelo formulado en este trabajo es
que facilita el proceso descrito y ademas permite orientar de mejor manera los experimentos
necesarios.

Remocion de Acetato y Liberacion de Fosfato

Los resultados obtenidos permiten conocer la concentracion de sustratos que hay en cada
celda para cada instante de la operaciéon, y por lo tanto, la masa total que hay en el reactor.
En particular, se puede conocer la masa total de Acetato y Fosfato que hay en el reactor
al final de la etapa anaerdbica, es decir, a los 60 minutos. Al contrastar estos valores con la
masa total de sustratos que ingresan al reactor durante la alimentacion es posible obtener y
comparar el porcentaje de remocién de Acetato y de liberacién de Fosfato.

Tabla 7.7: Porcentaje de remocién de Acetato

Inicial Final Remocién

[kgAc] [kgAc] [ %0]
Caso 1 1.416 503 65
Caso 2 1.416 830 41

Tabla 7.8: Porcentaje de liberacién de Fosfato

Inicial Final Liberacion

[keP]  [kgP] [%]
Casol 715 240 336
Caso 2 715 80 112
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El modelo generado permite conocer la masa de sustrato que hay en el reactor en todo
momento y para todo el rango de altura, y por ende, la masa total de contaminante en el
equipo. Al comparar la masa total de Acetato que ingresa al reactor con la masa restante
al final de la fase aerdbica se puede conocer el porcentaje de remocion del sistema. En la
Tabla 7.7 se puede ver que para el caso 1 se consumen aproximadamente 910 [kg] de Acetato,
alcanzando una remocién del 65 % de la masa total que ingresa al reactor, mientras que en el
segundo caso se consumen aproximadamente 580 [kg], equivalente a un 41 % de remocién. Si
bien en ninguno de los casos se alcanza a descontaminar el agua que ingresa al reactor, el agua
que sale del reactor por la parte superior esta limpia pues el flujo de agua contaminada no
alcanza la altura total del reactor. Para comparar estos resultados con la remocién de materia
organica de un reactor real se toma como referencia la concentracion de DBQOs en el afluente
y efluente de la planta operada en Gammerwolde, Paises Bajos por Nereda®. La concentra-
cién promedio de DBOj en el afluente de la planta es de 224 [mg/L], mientras que el efluente
posee valores de 9,7 [mg/L], equivalente a un 96 % de remocién. Esta comparacién demuestra
que el valor de los parametros utilizados en el modelo no permite obtener un porcentaje de
remocion realista, ya que reactores de este tipo se caracterizan por sus excelentes propiedades
de remocion de materia organica. Esto evidencia que los parametros cinéticos utilizados en el
modelo no son compatibles con la realidad, pero que una vez ajustado, el modelo permitiria
conocer los valores locales de concentracion de materia organica en todo el reactor, lo que
a su vez mejora el entendimiento del equipo y puede brindar a futuro mejoras en su operacion.

La fraccion del reactor ocupada por granulos posee una altura de 1,72 metros y por lo
tanto el sustrato que no fue consumido entre el fondo del reactor y este punto ya no dis-
minuird su concentraciéon. Sin embargo, durante la fase aerdbica puede haber consumo de
Acetato por parte de los organismos heterétrofos que se encuentran en las capas externas del
granulo. Ademas, dado que en la fase aerdbica se aplica aireacién constante se generan con-
diciones de mezcla perfecta y, por lo tanto, las particulas de Acetato se diluyen con el resto
del agua limpia existente en la parte superior del reactor. Estos factores pueden contribuir
a la disminucion de la concentracién de Acetato en el reactor, aumentando asi el porcentaje
de remocioén.

Debido a los supuestos tomados en cuanto a la concentracion de biomasa y, por conse-
cuencia, las tasas de conversion, el modelo no permite diferenciar de manera directa cual
es el tipo de granulo més eficiente para la remocion de nutrientes del agua. Estimar la tasa
de consumo de cada granulo segtin su tamano puede resultar ttil al momento de realizar
el perfil de concentracion en la altura del reactor y ademas puede servir para optimizar el
funcionamiento del equipo al favorecer el crecimiento de los granulos mas eficientes. Si bien
el modelo planteado no permite diferenciar la remociéon entre las diferentes clases, esto se
puede lograr a partir de estudios experimentales. En particular, se pueden aislar las diferen-
tes clases de granulos y medir la tasa de consumo de cada una por separado. Se cree que los
granulos con mejor eficiencia de remocién poseen un tamano mediano, debido que, por un
lado, la poblaciéon de microorganismos que habitan en un interior posee un grado de desa-
rrollo lo suficientemente avanzado como para maximizar el almacenamiento de polimeros sin
comprometer el crecimiento de biomasa y, por otro lado, al ser mas pequenos y compactos
que los granulos de mayor tamano, presentan menor porosidad en su interior. Sin embargo,
como fue mencionado antes, granulos mas grandes poseen mejores tasas de transferencia de
masa pues poseen mayor cantidad de volumen libre, debido al tamano de los aglomerados

95



en su interior. Sin lugar a dudas, son muchos los factores que pueden afectar la conversién
de sustratos dentro de un granulo y, debido a la complejidad del ecosistema, es sumamente
dificil estimar de forma precisa cudl es el proceso que tiene mayor relevancia al momento de
descontaminar las aguas servidas.

En la formulacién del modelo se asumié que las clases de granulos no se mezclan entre si,
lo que permitié el ordenamiento de las celdas como fue planteado. Sin embargo, la realidad
puede tener otro comportamiento si se tiene otro empaquetamiento de granulos. A pesar de
esto, este supuesto permite un primer acercamiento a un reactor que tiene una variedad de
tamano de granulos. Otra ventaja del modelo formulado es que permite arreglar la misma
masa total de granulos con otra distribuciéon de tamanos y, en consecuencia, habria cambios
en el tratamiento. Si bien no es parte de los alcances de este trabajo, es un modelo que
permite realizar este tipo de comparaciones.

En cuanto a los factores que no fueron contemplados en el modelo destacan 2 principa-
les. El primero de ellos corresponde a que los granulos que se encuentran mas abajo estan
constantemente expuestos a la entrada de aguas servidas crudas por lo que eventualmente
se saturan de sustrato. Debido a esto, el gradiente de concentraciones entre el interior del
granulo y el borde disminuye, provocando asi una disminucién en la tasa de transferencia
de masa. En segundo lugar, no se toman en consideracién los efectos de la difusividad y de
la gravedad en el eje Z, a pesar de que la alimentacién posee ventanas en las que no hay
presencia de flujo ascendente, por lo que el modelo puede ser extendido al estudiar el efecto
de ambos fenémenos en el perfil de concentraciones presentado.
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Capitulo 8

Reflexiones Generales

Los granulos aerdbicos son agregados de origen microbiano, de estructura compacta y con
excelentes propiedades de sedimentabilidad. En él conviden diversas comunidades de micro-
organismos y son responsables de convertir la materia orgénica presente en las aguas servidas,
funcionando asi como agentes descontaminantes. En particular, los organismos acumuladores
de fésforo (PAOs) son la especie con mayor abundancia dentro del granulo y se caracterizan
por su capacidad de almacenar polimeros organicos en su interior. Gracias al almacenamiento
de polimeros, las bacterias tipo PAO se organizan en estructuras de aglomerados median-
te la adhesion de las células. Estos aglomerados son responsables de crear una estructura
heterégenea dentro del granulo, caracterizada por la presencia de tineles y canales que difi-
cultan la transferencia de masa en su interior. En base a esto, surge la necesidad de crear un
modelo geométrico que permita representar la estructura del granulo, que a su vez permita
modelar los procesos de conversion en su interior. Se propone un modelo de capas de grosor
descendente hacia el centro del granulo, tal que cada capa esta definida por el didmetro de los
aglomerados en su interior. De esta manera es posible representar la teoria de que los aglome-
rados crecen desde adentro hacia afuera, y asi tener una primera aproximacion que permite
describir geométricamente la existencia de estas estructuras.Una de las principales ventajas
del modelo es que es aplicable a granulos de cualquier tamano. Esto permite representar todos
los tamanos de granulos que hay en un reactor, lo que resulta de gran ventaja al expandir
el modelo de un granulo individual al conjunto de diversos granulos que componen un reactor.

Una de las teorias mas fuertes sobre la estructura de los granulos es que la difusividad
hacia el centro del granulo disminuye, por lo que existe un gradiente de concentracion de
oxigeno y materia organica en el granulo, lo que es responsable de la estratificacion de las
especies microbianas en su interior. Para representar este fenémeno en el modelo propues-
to, se crea un factor de correccion para la difusividad de las moléculas, que depende de la
posicién en el radio del granulo. Este factor de correcciéon viene representado por el coefi-
ciente de tortuosidad, el que sera representativo del espacio libre que hay en el interior del
granulo, el que a su vez se calcula segiin la teoria de empaquetamiento de esferas a partir del
diametro de los aglomerados que hay en cada capa. Como resultado se obtiene una funcién
para la difusividad dependiente del radio, que se acerca a la teoria propuesta en un principio.
Al contrastar el grafico de la difusivdad con la posicién en granulo real se puede ver que
la posicion en que la difusividad posee valores cercanos a 0, el granulo se va haciendo mas
poroso. Si la difusividad es muy chica el transporte de sustratos no es posible, entonces las
células se mueren por escasez de sustrato y por eso el granulo se vuelve poroso. Se podria
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decir que el modelo se corrige a si mismo. Como los aglomerados del interior son tan chicos
no hay espacio para el transporte de moléculas entonces la difusividad es casi nula y como
consecuencia no ingresa sustrato y la poblacién bacteriana entra en etapa de muerte celular.

Para la conversion microbiana en el interior del granulo se toma como simplificacién que
las PAO son la especie de mayor importancia y responsable de la mayor parte de las reaccio-
nes de conversion. Se consideran 2 etapas de su metabolismo, una aerdbica y una anaerébica
y ademas se simplifica el metabolismo, tal que se estudia la concentracion de 3 sustratos
de interés: Acetato, Ortofosfato y Oxigeno. Las tasas de conversion de cada sustrato estan
normalizadas por la concentracién de biomasa local que hay en cada posicion del granulo.
Se tomd como supuesto que la concentracion de biomasa en la primera capa sera la misma,
para cualquier tamafio de granulo, ya que en la practica formacion de células depende de la
disponibilidad de sustrato. Sin embargo, se podria decir que la fracciéon de biomasa activa se
encuentra en la superficie de los aglomerados, por lo tanto los granulos més chicos tendrian
mayor biomasa activa, ya que los aglomerados son més pequenios y por lo tanto hay mayor
area superficial y, como consecuencia, tienen mas biomasa activa. Sin embargo, a pesar de los
supuestos tomados, no se tiene conocimiento basado en la realidad sobre cudl es la fraccion
de biomasa activa en el granulo, ni tampoco conocimiento experimental sobre su valor. Sin
embargo, tiene sentido asumir que en distintos puntos del granulo se tengan diferentes tasas
de conversion y diferentes valores de las constantes asociadas a la cinética microbiana. Sin
embargo, la tasa de conversiéon dentro del granulo puede depender de muchos factores, no
solo de la concentracién de biomasa, tal como concentracion de sustratos, nichos de micro-
organismos, transporte de moléculas, interaccion célula a célula, etc. Experimentalmente es
dificil medir todos estos parametros para el interior del granulo. Se podrian medir las conver-
saciones globales del reactor, pero obtener informacién sobre lo que ocurre en el interior del
granulo en términos de conversion de sustratos resulta de mayor dificultad experimental. De
todas formas, el modelo utilizado es satisfactorio ya que permite diferenciar entre tamanos
de granulo y ademas entrega una distincion para diferentes posiciones en el radio del granulo.

Una vez definidas la difusividad y las tasas de conversién microbiana en el interior del
granulo, se plantea un balance de masa que permite describir el comportamiento de nutrientes
en el interior del granulo, y como resultado se obtienen perfiles de concentracién para Acetato,
Fosfato y Oxigeno. Ademaés de la funcién para la difusividad, el modelo planteado depende
fuertemente de las condiciones de borde propuestas, y de las tasas de conversion estimadas
a partir de la cinética microbiana. Por un lado, las condiciones de borde representan lo que
ocurre afuera del granulo, es decir, en el seno del reactor. Las condiciones de borde utilizadas
en este modelo asumen que el reactor opera en condiciones de mezcla perfecta, sin embargo, la
alimentacion de aguas servidas en este tipo de reactores ocurre de forma ascendente, pasando
a través de un lecho de granulos, por lo tanto, las condiciones de borde de los granulos no
son homogéneas para todo el reactor. La concentracion de sustratos en el liquido del reactor
depende de la actividad microbiana en el interior de los granulos, que a su vez depende de
la concentracién de sustratos que existe en el liquido, como fue demostrado en el modelo
presentado, por lo que ambos fenémenos deben modelarse de manera acoplada. al acoplar el
funcionamiento de todos los granulos que conforman un reactor es posible obtener condiciones
de borde mas cercanas a la realidad. A pesar de esto, las condiciones propuestas como primera
aproximacion permiten evidenciar como la actividad en el exterior del granulo posee directa
incidencia con el perfil de concentracion generado en su interior. Incluso, este analisis permite
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inferir que la alimentacién tipo saciedad-hambruna impuesta en las condiciones de borde
es en parte responsable de que el Acetato no llegue al centro del granulo, favoreciendo la
estratificacion de microorganismos.

Se realizé un andlisis de sensibilidad para evaluar, en primer lugar, cémo afecta el valor
del radio total del granulo en el perfil de concentracién, y en segundo lugar, el valor de tasas
cinéticas, mediante una modificacion de la concentracién de biomasa considerada. El tama-
no del granulo posee una incidencia directa en la penetraciéon de sustratos debido a que el
coeficiente de tortuosidad planteado previamente es sensible al diametro de los aglomerados,
los que a su vez dependen del radio total del granulo. Mientras més chicos sean los granu-
los, menor sera la difusividad en su interior. Por otro lado, se observa como el valor de las
constantes cinéticas afectan directamente en los perfiles de concentracion de los sustratos.
Dependiendo de la concentraciéon de biomasa considerada, los sustratos alcanzan mayor o
menor profundidad en el granulo. Debido a la forma que poseen los granulos es esperable que
exista un radio en el que los sustratos ya no sean capaces de ingresar, sin embargo este debe
tener un valor minimo tal que se pueda asegurar el crecimiento y mantenciéon de las células
en su interior. En base a esto se concluye que el modelo requiere un ajuste de parametros
cinéticos, pero, como fue mencionado antes, es dificil medir la concentracién de sustratos en
el interior del granulo diferenciado para las diferentes posiciones en el granulo.

Con el objetivo de estudiar y simular el comportamiento de un reactor de granulacién
aerobica a partir del modelo de un granulo individual, se desarrolla un modelo sobre la idea
de que cada granulo estd encapsulado por una celda ciibica, y que cada celda se comporta
como un reactor continuo perfectamente agitado. Asumiendo que las celdas no se superponen
entre si es posible representar el lecho de granulos de un reactor de 9.600 m?, para sobre el
seguir la conducta dindmica de Acetato y Fosfato durante la fase anaerébica de operacion.
Esta formulacion del modelo permite tener un primer acercamiento a una reactor que tiene
una variedad de granulos y ademas permite utilizar el modelo de una granulo individual para
representar la conversién de materia orgénica del total de granulos. Como resultado principal
se obtiene la variaciéon de Acetato y Fosfato en el tiempo, segin la posicién en la altura del
reactor, los que permiten evidenciar como el modelo permite representar tanto el flujo de
alimentacion ascendente, cémo la conversion de sustratos a medida que el flujo pasa a través
del lecho de granulos. Dentro de las principales ventajas del modelo planteado son que este
permite variar las diferentes configuraciones de la geometria y operaciéon del reactor, asi como
también la distribucién de tamanos de granulos.

Al realizar el andlisis de sensibilidad variando la tasa de conversiéon de sustratos se ob-
tuvieron resultados contradictorios. Para tasas de conversiéon que evidencian un consumo
de nutrientes a escala de reactor, al analizar el comportamiento del granulo se observa un
consumo abrupto en la primera capa de este, lo que no tiene sentido biolégico en cuanto al
funcionamiento interno de un granulo. Por otro lado, al disminuir la tasa de conversién en
el interior de los granulos es posible evidenciar que la penetracion de sustratos en el granulo
es mas cercana a lo que podria estar ocurriendo en la realidad. Sin embargo, al disminuir
las tasas de conversion, no se observa una disminucién significativa de los contaminantes en
el interior del reactor. El reactor modelado tiene un volumen de 9.600 m? y al estar traba-
jando con un volumen tan grande se dejan de controlar ciertas variables, como por ejemplo,
el orden y distribucion de los granulos. Sin embargo, se tiene mucha informaciéon sobre el
funcionamiento y rendimiento de los reactores utilizados como referencia, tal como la gra-
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nulometria de lodo granular aerdbico, la que resulté ser muy valiosa para la formulacion del
modelo. Una de las principales conclusiones del trabajo es que debe realizarse un ajuste de
parametros para que el modelo planteado puede ser implementado como una herramienta de
evaluacion de reactores a escala real. Sin embargo, una de las ventajas principales del modelo
realizado es que gracias a que esta basado en el modelo de un granulo individual, es posible
dirigir las pruebas de laboratorio a una escala pequena, en vez de la medicién y toma de
muestras en un reactor de mayor volumen. Esto facilita el control de las muestras y de las
condiciones de operacion. Por ejemplo, puede resultar interesante estudiar la operacion de un
reactor a escala de laboratorio, tipicamente de 3[L], en cuanto a la distribucién de gréanulos
y resultados de conversion de sustratos. De esta manera se podria tener mayor precision al
momento de acoplar el modelo individual de un granulo con el del reactor completo.
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Capitulo 9

Conclusiones

Se cumple el objetivo general al modelar la fase anaerébica de un reactor de granulacion
aerobica de crecimiento de PAOs para el tratamiento de aguas servidas. El modelo se realiza
sobre la base de un modelo de base fenomenolégica que considere la existencia de aglome-
rados celulares como subestructuras de un granulo aerébico. Como principales resultados
se obtienen perfiles de concentraciéon que permiten seguir la conducta dinamica de Acetato,
Fosfato y Oxigeno en el radio de un granulo aerébico individual, para luego, sobre el modelo
de un granulo individual, poder simular el comportamiento de un reactor compuesto por un
conjunto de granulos de diversos tamanos.

Los granulos son particulas compactas y heterogéneas, por lo que resulta relevante estu-
diar el efecto de su estructura en el transporte de sustratos y conversiéon de materia organica.
Para esto se dividi6é un reactor biolégico de granulacién aerdbica para el crecimiento de orga-
nismos acumuladores de fésforo en subdominios, tal que se pueda estudiar el comportamiento
de un granulo individual. A partir de estudios de imagenes de corte transversal de un granulo
maduro de radio igual 1800 um, es posible identificar subestructuras del mismo, conformadas
por el conjunto de células de tipo PAO, denominadas como aglomerados. Los aglomerados
son responsables de crear canales en el interior del granulo, jugando un rol relevante en su
estructura. En base a esto se crea un modelo geométrico basado en la existencia de capas
de grosor decreciente hacia el centro del granulo, sintonizando con la teoria de que los aglo-
merados crecen de adentro hacia afuera. Este modelo permite describir la estructura de un
granulo, para cualquier tamano, lo que resulta de gran ventaja para representar el conjunto
de granulos en el interior de un reactor.

Debido a la existencia de aglomerados, la difusividad en el interior del granulo no es cons-
tante, tal que a medida que las moléculas de sustrato se acercan al centro del granulo, la
resistencia a la transferencia de masa aumenta. Para representar este fenomeno se cred un
factor de correcciéon para la difusividad en el interior del granulo, dependiendo de la posicién
en el radio, representado por un coeficiente de tortuosidad. El coeficiente de tortuosidad de
estim6 a partir del volumen libre que hay en cada capa del granulo, segiin el nimero de
aglomerados en su interior. Como principal resultado se obtuvo que la difusividad disminuye
a medida que la posicién en el radio de acerca al centro, obteniendo valores muy cercanos
a 0 para posiciones en el radio inferiores a 500 pum. Si la difusividad es muy pequena, los
sustratos no deberian ser capaces de llegar al centro del granulo y la poblacion celular que se
encuentran en €l entran en etapa de muerte celular y por lo tanto el granulo deberia volverse
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poroso, lo que efectivamente ocurre en la realidad. Esto permite concluir que el modelo creado
permite representar de manera adecuada la realidad observada en granulos reales. Por otro
lado, se identificaron las principales caracteristicas del metabolismo de las células tipo PAO,
tal que este se divide en una etapa aerdbica y otra anaerdbica. Ademas simplificé el proble-
ma tal que se estudié el metabolismo asociales al Acetato, Fosfato y Oxigeno. Esto permitira
definir sobre cada subdominio los procesos fisicos, quimicos y biolégicos que ocurren en el
interior de un granulo.

Para modelar la conducta dinamica de la concentracion de Acetato, Fosfato y Oxigeno se
formuld y resolvié un sistema de ecuaciones diferenciales sobre cada subdominio. La ecuacion
a resolver considera la variacion de la concentracién en el tiempo y en el radio del granulo
como funcién de la difusivdad y de la tasa de conversion microbiana, que tiene lugar en
el interior del granulo. Las tasas de cinética microbiana son expresiones que dependen de
variables y parametros. El problema tiene como condiciones de borde el comportamiento de
los sustratos estudiados en el liquido del reactor. Estas fueron estimadas segin resultados
de modelos previos y se puede observar en los resultados que el valor de la concentracion de
los 3 sustratos estudiados depende directamente de lo que estd ocurriendo en el exterior del
granulo. A modo de resultado se obtienen perfiles de concentracién que permiten seguir la
conducta de los tres sustratos de interés para todo el radio del granulo y todo el tiempo de
operacién. Se concluye que los perfiles de concentracién tienen una forma similar a la funcion
de difusividad propuesta en el capitulo anterior y que el modelo es altamente sensible a las
tasas de consumo estimadas. Las principales limitaciones de este modelo radican en que este
requiere un ajuste de parametros para las constantes cinéticas utilizadas en la tasas de con-
versién. Sin embargo, la toma de datos experimentales en el interior del granulo puede ser
dificil de lograr, por lo que un ajuste de parametros tan preciso no es factible. Otra limitacién
del modelo planteado es su sensibilidad a las condiciones de borde, las que a su vez deberian
estar acopladas al funcionamiento global del conjunto de granulos. Es por esto que surge la
necesidad de validar el modelo propuesto.

Para validar el modelo previo se plantea acoplar la conducta de granulos individuales y
asi modelar el comportamiento dindmico de un reactor de granulaciéon aerdbica para el tra-
tamiento de aguas residuales. Esto se logra bajo la idea de que cada granulo individual esta
encapsulado por una celda ctubica que se comporta como un reactor continuo perfectamente
agitado. Esto permite ordenar el conjunto de granulos que componen el reactor, asi como
también seguir la variaciéon de la concentracion de sustratos en la altura del reactor, a me-
dida que se realiza una alimentacion ascendente desde el fondo del reactor. Como principal
resultado se obtienen perfiles de concentracion de Acetato y Fosfato en la altura del reac-
tor. Esto permite evidenciar el consumo de Acetato y liberacion de Fosfato por parte de los
microorganismos que se encuentran en el granulo, a medida que el flujo de agua se mueve
de forma ascendente. Una de las ventajas del modelo generado es que puede recibir como
datos de entrada cualquier distribucion de tamanos de granulo, asi como también diferentes
configuraciones geométricas y operacionales, por lo que es adaptable a cualquier reactor que
opere bajo la tecnologia de granulacion aerdbica. Este modelo representa una primera apro-
ximacién que permite seguir la concentraciéon de contaminantes en la altura del reactor, lo
que puede ser utilizado a futuro para optimizar el funcionamiento de los reactor, en términos
de volumen ocupado y/o consumo energético.
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Se realizdé ademas un analisis de sensibilidad respecto a la cinética microbiana para el
comportamiento del modelo global, con el fin de estudiar el efecto de los valores de las cons-
tantes cinéticas utilizadas en el rendimiento global del reactor. Esto se realizé a través de la
modificacién de la concentracion de biomasa en el interior del granulo, ya que las constantes
cinéticas obtenidas a partir de bibliografia estan normalizadas por la concentracion de bio-
masa local segin el radio del granulo. Como resultado se obtiene que disminuir el valor de la
concentracion de biomasa en un 90 % representa una diferencia en la remocién de Acetato de
15 %. Por otro lado, también se observo que disminuir la concentracion de biomasa posee un
efecto directo en los perfiles de concentracién de Acetato en el interior del granulo. Se observo
que mientras mas grande sea la concentracion de biomasa y, por lo tanto, las tasas de conver-
sion, menor es la profundidad de penetracién de sustrato en el granulo. Debido a la forma y
actividad microbiana que hay en el interior de un granulo, es esperable que los sustratos no sea
capaces de alcanzar la totalidad el radio del granulo, sin embargo, estos deben alcanzar una
profundidad minima tal que se pueda asegurar el crecimiento y mantencion de las células que
se encuentran en él. Se obtienen resultados contradictorios al realizar este analisis de sensibili-
dad, ya que para tasas de conversion que evidencian un consumo de nutrientes significativo a
escala de reactor, el comportamiento del granulo presenta un consumo abrupto en la primera
capa de este, lo que no tiene sentido bioldgico en cuanto al funcionamiento interno de un gra-
nulo. Se concluye que el modelo propuesto un ajuste de pardmetros especifico para el modelo
y sistema propuestos y que, gracias a que el modelo esta basado en el comportamiento de un
granulo individual es posible dirigir la experimentacién a una escala pequena, en la que la
toma de muestras y mantencion de condiciones de operacién sean mas simples y controlables.

Finalmente, se concluye que el modelo realizado permite rescatar las caracteristicas prin-
cipales de la estructura individual de un granulo y a partir de ello representar la conducta de
un reactor compuesto por el conjunto de miles de granulos de diferentes tamaifos. Esto facilita
el entendimiento de este tipo de tratamiento en términos de conversiones globales, y ademas
permite dirigir el muestreo y las pruebas de laboratorio para realizar el ajuste de parame-
tros pertinente. Este trabajo ha logrado un modelo verosimil que puede ser calibrado para
representar diferentes reactores de granulacién aerdbica. Se espera que una vez que esto sea
logrado, el modelo realizado pueda ser utilizado para optimizar y mejorar el funcionamiento
de esta prometedora tecnologia para el tratamiento de aguas servidas.
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Anexos

Anexo A

Condiciones de Estabilidad

A.1. Condiciones de Estabilidad

A continuacién se muestra la condicién de estabilidad utilizada para establecer el mallado
utilizado en la simulacion realizada en el presente trabajo.

Se debe cumplir que para todo el mallado espacial (Ax) la siguiente condicién de estabi-
lidad:

At
Dsﬁ@ <0,25 (A.1)
Para esto se considera que At = 0,4s y se verifica para todas las capas simuladas si esta
condicién se cumple, teniendo en cuenta los diferentes valores que toma la difusion en el
mallado. Esta verificacion se presenta en la Tabla A.1. Ademas, se presenta un ejemplo de
calculo para el cumplimiento de la condicién de estabilidad para el Acetato en la primera
capa del granulo:

Ejemplo de calculo:

0,4

4,1-1070 ———
’ (2,7-1074)2

=2,2-1072<0,25
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Tabla A.1: Comprobacién de la estabilidad numérica del método numérico

para la simulacion.

Estabilidad
Capa dx Dace Dpo,.e Do, . Acetato Fosfato Oxigeno
1 2, 7E-04 | 41,E-10 4,7E-10 8,5E-10 | 2,2E-03 2,6,E-03 4,7,E-03
2 2,3, E-04 | 2,5,E-10 29E-10 52E-10 | 1,9.E-03 2,2,E-03 4,0,E-03
3 2,0E-04 | 1,5,E-10 18E-10 3,2,E-10 | 1,6,E-03 1,8 E-03 3,4, E-03
4 1,7,E-04 | 94E-11 1,1,E-10 2,0,E-10 | 14E-03 1,6,E-03 2,8 E-03
5 14,E-04 | 58E-11 6,6,E-11 12E-10 | 1,1,E-03 1,3,E-03 2,4, E-03
6 1,2,E-04 | 3,5,E-11 4,0,E-11 73E-11 | 9,7E-04 1,1,E-03 2,0,E-03
7 1,0,E-04 | 2,1,E-11 24E-11 4,5E-11 | §1,E-04 9,3,E-04 1,7, E-03
8 8,7E-05 | 1,3, E-11 15E-11 27E-11 | 6,8E-04 7,8E-04 1,4,E-03
9 74E-05 | 79 E-12 90E-12 1,6,E-11 | 5,7E-04 6,5E-04 1,2,E-03
10 6,3,E-05 | 48,E-12 54E-12 99E-12 | 48E-04 54,E-04 9,9,E-04
11 54,E-05 | 29E-12 33,E-12 6,0,E-12 | 3,9.E-04 4,5E-04 8,2,E-04
12 4.6,E-05 | 1,7,E-12 20,E-12 3,6,E-12 | 3,3, E-04 3,7.E-04 6,8,E-04
13 3,9.E-05 | 1,0,E-12 12E-12 21E-12 | 2,7E-04 3,1,E-04 5,6,E-04
14 3,3,E-05 | 6,0,E-13 69E-13 13E-12 | 22E-04 25E-04 4,6E-04
15 2,8, E-05 | 35,E-13 41E-13 74E-13 | 1,8E-04 2,0,E-04 3,7,E-04
16 2,4,E-05 | 2,1,E-13 24E-13 43E-13 | 14E-04 1,6,E-04 3,0,E-04
17 2,0,E-05 | 1,2,E-13 14E-13 25E-13 | 1,1,E-04 1,3,E-04 2,4, E-04
18 1,7,E-05 | 6,7E-14 7,7E-14 14E-13 | 88,E-05 1,0,E-04 1.8, E-04
19 1,5,E-05 | 3,7E-14 42E-14 7,7E-14 | 6,7,E-05 7,7,E-05 1.4, E-04
20 1,3,E-05 | 2,0,E-14 23E-14 4,1E-14 | 50E-05 58,E-05 1,0,E-04
21 1,1,E-05 | 1,0,E-14 12E-14 22E-14 | 3,6,E-050  4,1,E-05 7,5,E-05
22 9,1,E-06 | 5,1,E-15 59E-15 11E-14 | 2,5,E-05 2,8E-05 5,1,E-05
23 7,8E-06 | 24E-15 27E-15 49E-15 1,6,E-05  1,8,E-05 3,3,E-05
24 6,6,E-06 | 9,7,E-16 1,1,E-15 2,0,E-15 | 89,E-06 1,0,E-05 1,8,E-05
25 56,E-06 | 3,2,E-16 3,7,E-16 6,7E-16 | 4,1,E-06 4,7,E-06 8,5,E-06
26 48,E-06 | 7.0E-17 81E-17 15E-16 | 1,2,E-06 1,4,E-06 2,6,E-06
27 41,E-06 | 1,0,E-18 12E-18 22E-18 | 2,5,E-08 2,9 E-08 5,2, E-08
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Anexo B

Nomenclatura y Unidades

A continuacion se presentan todas los simbolos utilizados en el desarrollo del presente
trabajo, asi como su significado y unidades.

B.0.1. Difusion

Tabla B.1: Nomenclatura y Unidades para simbolos utilizados en Capitulo

5
Simbolo  Definiciéon Unidades
Rosa Radio exterior del granulo [m]
A sz Diametro promedio de los aglomerados superficiales del granulo [m]
AR Factor proporcional para relacionar el radio del granulo y el i
e diametro promedio de los aglomerados superficiales
Factor que relaciona el grosor de una capa con el grosor de la capa
“ siguiente i
Dg. Difusividad del sustrato S en el interior del granulo [m?/d]
Dg Difusividad del sustrato S en el medio acuoso [m?/d]
T Coeficiente de tortuosidad -
Ve Volumen total de la capa i [m?3]
vf Volumen de cada aglomerado de la capa i [m?]
N; Cantidad de aglomerados en la capa i -
1% Volumen libre de la capa i [m?]
R} Radio superior de la capa i [m]
Ring Radio inferior de la capa i [m]
R Radio promedio de la capa i [m]
a Area de la semi esfera generada por el corte de un m?]
‘ aglomerado de la capa i
PN Factor de correccién para N; -
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B.0.2. Modelo Granulo

Tabla B.2: Nomenclatura y Unidades para simbolos utilizados en Capitulo

6. A
Simbolo  Definicién Unidades
Concentracién de sustratos
Cs.gr Concentracion de sustrato S en el interior del granulo [grS/m3]
Cs.ag Concentracion sustrato S en la superficie del aglomerado [grS/m?]
Cacgr Concentracion de Acetato en el interior del granulo [gr Ac/m?]
Cacag Concentracion de Acetato en la superficie del aglomerado [grAc/m?3]
Cpoy gr Concentracion de Ortofosfato en el interior del granulo [gr PO4/m3]
Cpoy,ag Concentraciéon de Ortofosfato en la superficie del aglomerado  [gr PO,/m?]
Co,,gr Concentracion de Oxigeno en el interior del granulo [grOq /m?]
Cos,a9 Concentraciéon de Oxigeno en la superficie del aglomerado [grOq/m?]
Tasas de consumo
TS.gr Tasa de consumo de sustrato S en el interior del granulo [grS/m3 /5]
T Ac,gr Tasa de consumo de Acetato en el interior del granulo [grAc/m? /5]
TPO4gr Tasa de consumo de Ortofosfato en el interior del granulo [grPO,/m3/s]
T04,gr Tasa de consumo de Oxigeno en el interior del granulo [grOq/m? /5]
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Tabla B.3: Nomenclatura y Unidades para simbolos utilizados en Capitulo
6. B

Simbolo Definicién Unidades

Trasnferencia de masa externa

TS ext Tasa de transferencia en el exterior del aglomerado de sustrato S [grS/m3/s]
1) Espesor de la capa limite de un aglomerado [m]
T Ac,eat Tasa de transferencia en el exterior del aglomerado Acetato [grAc/m? /5]
T POy, ext Tasa de transferencia en el exterior del aglomerado Fosfato [grP/m3/s]
TOy ext Tasa de transferencia en el exterior del aglomerado de Oxigeno [grOy/m3 /s
Transporte a través de la membrana
TSmb Tasa de transporte a través de la membrana de sustrato S [grS/m3/s]
ks mp Tasa méaxima de transferencia a través de la membrana de sustrato S [grS/m?/s]
Coeficiente de saturaciéon media para tranferencia de masa a través 3
KS,mb [grS/m ]
de la membrana de sustrato S
T Ac,mb Tasa de transporte a través de la membrana de Acetato [grAc/m3 /s
E Ac.mb Tasa maxima de transferencia a través de la membrana de Acetato [grAc/m3/s]
Coeficiente de saturaciéon media para tranferencia de masa a través 3
K acmb [grAc/m?]
’ de la membrana de Acetato
TPO4mb Tasa de transporte a través de la membrana de Fosfato [grP/m3/s]
kpo, mb Tasa maxima de transferencia a través de la membrana de Fosfato [grP/m3/s]
Coeficiente de saturacién media para tranferencia de masa a través 3
Kpo,mb lgrP/m”]
de la membrana de Fosfato
TOg,mb Tasa de transporte a través de la membrana de Oxigeno [grOy/m? /5]
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Tabla B.4: Nomenclatura y Unidades para simbolos utilizados en Capitulo
6. C

Simbolo  Definicién Unidades

Cinética microbiana

rﬁle) Tasa de consumo anaerdbico de Acetato [grAc/m?/s]
0 Tasa de consumo aerdbico de Acetato [grAc/m?/s]
QAcmaz Tasa méxima de reaccién para consumo de Acetato por PAOs [grAc/grPAO/d]
Kye,p Coeficeinte de satuacién media para consumo de Acetato por PAOs [grAc/m33]

Y Rendimiento para el crecimiento de heterdtrofos [grH/grAd

IH maz Tasa especifica de crecimiento para heterdtrofos [1/d]

Kaen Coeficiente de saturacién media para Acetato [grAc/m?]

Ko, 1 Coeficiente de saturacién media para Oxigeno [grO2/m?]

02 Tasa de consumo aerdbico de Fosfato [grP/m?/s]

Ypo, Rendimiento anaerébico para la liberacion de Fosfato [grP/grAc]

kpp Tasa de formacién de Poly-P [grP/grPAO/d]
Ko,.p Coeficiente de saturacién media para Oxigeno [grO2/m?]

Kpo, p Coeficiente de saturacién media de Fosfato para la formacién de Poly-P [grP/m?)

TPPgr Tasa de conversién de Poly-P en el granulo [grP/m3/s]
TPHAgr Tasa de conversion de PHA en el granulo [grPHA/m?/s]
02 Tasa de degradacién aerébica de PHA [grPHA/m?/s]
Ypua Rendimiento anaerébico para la formacién de PHA [grPHA/grAc|
kpma Tasa de degradacién de PHA [grPHA/grPAO/d
Kppap Coeficiente de saturaciéon media para PHA [grPHA/grPAO)
r02 Tasa de consumo de Oxigeno en el granulo [grOz/m?/s]
7’5\[01? Tasa de crecimiento aerébico de organismos nitrificantes (NH) [grOs/m3 /5]
7”5\/002) Tasa de crecimiento aerébico de organismos nitrificantes (NO) [grOs/m?/s]
2 Tasa de formacién aerébica de glicdgeno [grO2/m?/s]
Ynu Rendimiento para crecimiento de oxidantes de amonio [grNH/grOs)]
Yno Rendimiento para crecimiento de oxidantes de nitrito [grNH/grOs)]
Ypra0 Rendimiento aerébico para la degradacién de PHA [grPHA/grOy)
Yprpo Rendimiento aerdbico para la formacién de Poly-P [grP/grO,]
Yarvo Rendimiento aerébico para la formacién de glicégeno [grGLY/grOs]
N H maz Tasa especifica de crecimiento (NH) [1/d]

UNO maz Tasa especifica de crecimiento (NO) [1/d]

kary Tasa de formacién de glicégeno [grGLY/grPAO/d]
Ko, nu Coeficiente de saturacién media para oxigeno (XNH) [grO2/m?]

Ko, no Coeficiente de saturacién media para oxigeno (XNO) [grOs/m?]

Ko,.p Coeficiente de saturacién media para Oxigeno [grO2/m?]
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B.0.3.

Modelo Reactor

Tabla B.5: Nomenclatura y Unidades para simbolos utilizados en Capitulo

7.
Simbolo  Definiciéon Unidades
o Flujo de entrada al reactor [m?/s]
my Peso de un granulo [kg]
Vi Volumen total ocupado por granulos de clase i [m3]
H; Altura total ocupada por granulos de clase i [m]
;i Volumen de una celda de clase i [m3]
x; Arista de una celda de clase i [m]
a; Area de una celda de clase i [m?
Ci Cantidad de celdas de clase i por monocapa -
m; Cantidad de monocapas de celdas de tipo i -
mr Total de monocapas ocupadas por granulos -
o Caudal de entrada a una celda de clase i [m3/s]
Cout Concentracion de salida de una celda [gr/m™3/s]
Cin Concentraciéon de entrada de una celda [gr/m™3/s]
Qin Caudal de entrada de una celda [m™3/s]
Qout Caudal de salida de una celda (m™3/s]
Vy Volumen de un granulo dentro de la celda [m™ 3]
g Tasa de generacién o consumo dentro de la celda  [gr/m™3/s]
Va Volumen total de la celda [m™3]
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Anexo C

Modelo granulo

A continuacién se presentan los codigos utilizados para la generacién de los resultados
presentados en el Capitulo 6.

Cédigo C.1:
alpha=0.851;

% % Tortuosidad

tauyX=tortuosidad_ GRANULO(alpha);
r=tauyX(1,:);

dr=tauyX(2,:);

tau=tauyX(3,:);

n=tauyX(4,:);

n=n(length(n));

% % Difusion
M=Transporte_ GRANULO(tau,n,dr);
D_AC_e=M(1,);

1+ D_PO4_e=M(2,));
s D_02_ e=M(3,:);

% % Concentracién de biomasa

X_PAO=zeros(1,n);

X__H=zeros(1,n);

X_NH=zeros(1,n);

X_NO=zeros(1l,n);

for i=1:n
X_PAO@)=(((45724/x(1))*r(i))+5876)*(1e0);
X_NO(i)=0.01%X_ PAO(®);

; end

for i=1
X_H(@E)=0.01xX__PAOG);
X_NH(@G)=0.01*X__PAOG);
end

% % Mallado de tiempo
hr=3600;
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t__anaerobico=hr;
t__aerobico=bx*hr;
t__sedimentacion=0.5%hr;

t__ciclo=t__anaerobico-+t__aerobico;

dt=0.4;
t=0:dt:t__ciclo;

% % Matrices solucién

%Concentraciéon de sustratos y polimeros

C__AC_gr=zeros(n,length(t));

; C__AC_ag=zeros(n,length(t));

C_PO4_ gr=zeros(n,length(t));
C_PO4_ ag=zeros(n,length(t));

C__O2_ gr=zeros(n,length(t));

C_PP_ gr=zeros(n,length(t));
C__PHA_ gr=zeros(n,length(t));

%Tasa de transferencia externa
r_ AC_ ext=zeros(n,length(t));
r_PO4_ ext=zeros(n,length(t));

% Transporte a través de la memebrana

r_ AC_ mb=zeros(n,length(t));
r_ PO4_mb=zeros(n,length(t));

%Tasas globales de consumo

5 r_ AC_ gr=zeros(n,length(t));

r_ PO4_gr=zeros(n,length(t));
r_O2_gr=zeros(n,length(t));
r_ PP_ gr=zeros(n,length(t));
r_PHA_ gr=zeros(n,length(t));

%Tasas especificas de consumo
r_ AC_ an=zeros(n,length(t));
r_ H_ O2=zeros(n,length(t));

r_ PP_ O2=zeros(n,length(t));
r_ PHA_02=zeros(n,length(t));
r_ NH_ O2=zeros(n,length(t));
r_ NO__ O2=zeros(n,length(t));
r_GLY_ O2=zeros(n,length(t));

%Matrices y vectores auxiliares
b=zeros(n,length(t));
B=zeros(n,length(t));
C=zeros(n,length(t));
a=M(5,);

a_P0O4=M(6,);
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c=P.k_AC__mb;
d=P.K_AC_mb;

% % Condiciones de borde

%Sustrartos
CB=CB__GRANULO(hr,dt,t);
C_AC_gr(1,:)=CB(1,:);
C_PO4_gr(1,:)=CB(2,:);
C_02_gr(1,:)=CB(3,;

%Polimeros
C_PHA_ gr(1,1)=0;
C_PP_ gr(1,1)=0;

% Anaerébica

for k=1:round(hr/dt)
r_AC_an(1,k)=(C_AC_gr(1,k)*P.q_s_max/(C_AC_gr(1,k)+P.K_Ac_P))*X_PAO(1);
r_ PO4_gr(1,k)=P.Y_PO4*r_ AC_ an(1,k);
r_ PHA_ gr(1,k)=P.Y_PHAx*r_AC_an(1,k);
r_ PP_gr(1,k)=-P.Y_PO4#*r_AC_an(1,k);

C_PHA_gr(1,kx+1)=C_PHA_gr(1,k)+r_ PHA_ gr(1,k)*dt;
C_PP_gr(1,k+1)=C_PP_ gr(1,k)+r_PP_ gr(1,k)*dt;
end

K_02=P.S_02_in/(P.S_02_in+P.K_02_P);

%Aerdbica

» for k=round(hr/dt)+1:length(t)-1

r_PP_02(1,k)=P.k_PPx*(C_PO4_gr(1,k)/(C_PO4_gr(1,k)+P.K_PO4_P))*K_ O2x%
— X_PAO(1);

r_PP_gr(1,x)=r_PP_ 02(1,k);

C_PP_gr(1,k+1)=C_PP_ gr(1,k)+r_PP_ gr(1,k)*dt;

r_PHA_02(1k)=P.k_PHA*K_O02+(C_PHA_gr(1,k)/(C_PHA_gr(1,kx)+(P.K_PHA_ P+
— X_PAO)))*X_PAO(1);
r_ PHA_gr(1,k)=-r_ PHA_ 02(1,k);
C_PHA_gr(1,k+1)=C_PHA_ gr(1,k)+r_PHA_ gr(1,k)*dt;
end
% % Iteracién diferencias finitas

% Fase anaerébica

for k=1:round(hr/dt)
for i=2:length(r)-1

%Tasas de consumo
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136 %Acetato

137 b(i,k)=C_AC_gI(i,k);

138 B(i,k)=c/a@i)+d-b(,k);

139 C(,k)=-b(i,k)*d;

140 C__AC_ag(i,k)=0.5%(-B(i,k)+(B(,k) ~2-(4*C(i,k)))~(0.5));

141 r_AC_an(i,k)=(C_AC_ag(i,k)*P.q_s_max/(C_AC_ag(i,k)+P.K_Ac_P))*X_PAO(1)
= ¢

142 r_ AC_gr(i,k)=-r_ AC_ an(i,k);

143 %Fosfato

144 C_PO4_ag(i,k)=(a_PO4@{)*C_PO4_gr(i,k))/(a_PO4({)+P.k_PO4_mb);

145 r_ PO4_gr(i,k)=P.Y_PO4xr_AC_ an(i,k);

146 %Polimeros

147 r_ PHA_ gr(i,k)=P.Y_PHAx*r_ AC_an(ik);

148 r_ PP_gr(i,k)=-P.Y_PO4*r_ AC_ an(i,k);

149

150

151

152 %EDP

153 C_AC_gr(i,k+1)=C_AC_gr(i,k)+D_AC_e(D)*(dt/(dr(i)~2))*(C_AC_ gr(i+1,k)-2*
— C_AC_gr(i,k)+C_AC_gr(i-1,k))+r_AC_ gr(i,k)*dt;

154 C_PO4_gr(i,k+1)=C_PO4_gr(i,k)+D_PO4_e(i)*(dt/(dr(i)~2))*(C_PO4_gr(i+1,k)
< -2%C_PO4_gr(i,k)+C_PO4_gr(i-1,k))+r_PO4_gr(i,k)*dt;

155 C_PHA_ gr(i,k+1)=C_PHA_ gr(i,k)+r_ PHA_ gr(i,k)*dt;

156 C_PP_gr(i,k+1)=C_PP_gr(i,k)+r_ PP_ gr(i,k)*dt;

157

158 %Condicional para tener concentraciones positivas

159 if C_AC_gr(i,k+1)<0

160 C_AC_gr(i,k+1)=O;

161 end

162 end

163 end

164
165 Y%Fase aerobica
166 for k=round(hr/dt)+1:length(t)-1

167 for i=2:length(r)-1
168

169 % Tasas de consumo
170 %Acetato

171 b(i,k)=C_AC_gr(i,k);

172 B(@,k)=c/ai)+d-b(,k);

173 C@,k)=-b(,k)*d;

174 C_AC_ag(i,k)=0.5*%(-B({,k)+(B({,k)"2-(4*C(i,k)))~(0.5));

175 r_H O2(G,k)=P.mu_H_max*x(C_AC_ag(i,k)/(C_AC_ag(i,k)+P.K_AC_H))*(C_O2_gr
— (1,k)/(C_0O2_gr(i,k)+P.K__02_H))*X_ H();

176

177 %PFosfato

178 C_PO4_ag(i,k)=(a_PO4(D)*C_PO4_gr(i,k))/(a_PO4({1)+P.k_PO4_mb);

179 r PP_02(i,k)=P.k_PPx* (C_PO4_ag(i,k) /(C_P O4_ag(i,k)+P K_PO4_P))x* (C_OQ_gr(i

— ,k)/(C_0O2_gr(i,k)+P.K_0O2_P))*X_PAO(D;
180 r_PO4_gr(i,k)=-I‘_PP_OQ(i,k);

182 %Polimeros
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r_PP_gr(i,k)=r_PP_02(i,k);

r_PHA_O2(i,k)=P.k_ PHA*K_O2%(C_PHA_gr(i,k)/(C_PHA_gr(i,k)+(P.K_PHA_Px
— X_PAO>N))*X_PAO®);

r_PHA_gr(i,k)=-r_PHA_02(ik);

%Oxigeno
r_NH_02({,k)=P.mu_ NH_ max*(C_02_gr(i,k)/(C_02_gr(ik)+P.K_0O2_NH))*
— X__NH(®D;
r_NO_02(i,k)=P.mu_ NO_max*(C_0O2_gr(i,k)/(C_02_gr(i,k)+P.K_02_NO))*
— X_NO®);
r_ GLY_02(i,k)=P.k_ GLY*(C_02_gr(i,k)/(C_0O2_gr(i,k)+P.K_02_P))*X_PAO(D;

r_02_gr(i,k)=((1-P.Y_NH)*r_ NH_ 02(i,k))+((1-P.Y_NO)*r_ NO_ 02(i,k))+((1-P.
— Y_GLYO)*r_GLY_O2@i,k)+((1-P.Y_H)*r_H_ 0O2@,k))+((P.Y_PHAO-1)*
— r_ PHA_02(G,k)-(P.Y_PPOx*r_PP_02(i,k));

%EDP
C_AC_gr(i,k+1)=C_AC_gr(i,k)+D_AC_e(i)*(dt/(dr(i)~2))*(C_AC_ gr(i+1,k)-2%

< C_AC_gr(i,k)+C_AC_gr(i-1,k)+r_AC_gr(ik)*dt;
C_PO4_gr(i,k+1)=C_PO4_gr(i,k)+D_PO4_e(i)*(dt/(dr(i)~2))*(C_PO4_ gr(i+1,k)-2*
< C_PO4_gr(i,k)+C_PO4_gr(i-1,k))+1_PO4_gr(i,k)*dt;
C_02_gr(i,k+1)=C_02_gr(i,k)+D_02_e@{)*(dt/(dr(i)~2))*(C_0O2_ gr(i+1,k)-2%

— C_02_gr(i,k)+C_02_gr(i-1,k))+r_O2_ gr(i,k)*dt;

C_PP_gr(i,k+1)=C_PP_ gr(i,k)+r_PP_ gr(i,k)*dt;

C_PHA_gr(i,k+1)=C_PHA_ gr(i,k)+r_PHA_ gr(i,k)*dt;

%Condicional para tener concentraciones positivas
if C_AC_gr(i,k+1)<0
C_AC_gr(i,k+1)=0;
end
if C_PO4_gr(i,k+1)<0
C_PO4_gr(i,k+1)=0;
end
if C_0O2_gr(i,k+1)<0
C_0O2_gr(i,k+1)=0;
end

end
end

Cédigo C.2:
global P

%Tiempos y concentraciones extraidas de Xavier2007
t__0=0; %ls]

t__AC=359.48; %ls]

t_tot=hr; %ls]
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t_fp=6058.54; %ls]
t__fin=6%hr; %ls]
feed_ 0=7.5%60; %ls]

AC_0=P.S_AC_in;
AC_ f=0;
PO4_0=P.S_PO4_in;
PO4_tot=152.12;

s PO4_ fp=0;

%Pendientes de consumo
m__AC=(AC_f-AC_0)/(t_AC-t_0);

ml PO4=-P.Y_PO4xm__AC,;
m2_PO4=(PO4_fp-PO4_ tot)/(t_fp-t_tot);

%Tiempos de alimentacién
t_fl_0=0;
t_f2_0=hr*0.25; %15 minutos

5 t_f3_0=hr*0.5; %30 minutos
s t_f4 0=hr*0.75; %45 minutos

t_AC1l_O=feed_0+t_AC;

t_AC2_0=feed_0+t_ACH+t_f2_0;
t_AC3_0=feed_0+t_AC+t_f3_0;
t_AC4_O=feed_0+t_AC+t_f4_0;

3 feed__1=feed_ 0O;

feed_2=t_f2 0-+feed_ 0;

5 feed__3=t_f3_0+feed_O;
; feed__4=t_f4 O-+feed_ 0;

%Tiempos normalizados por dt
t__fl=round(t_fl1_0/dt);
t_f2=round(t_f2_ 0/dt);
t__f3=round(t_f3_0/dt);
t_fA=round(t_f4_ 0/dt);

t_ ACl=round(t__AC1_0/dt);
t__AC2=round(t__AC2_0/dt);
t__ AC3=round(t__AC3_0/dt);
t_ACA4=round(t_ AC4_0/dt);

feedl=round(feed__1/dt);
feed2=round(feed_ 2/dt);

feed3=round(feed__3/dt);
feed4d=round(feed_ 4/dt);

tp=I[1 feedl t_ AC1 t_f2 feed2 t_ AC2 t_f3 feed3 t__AC3 t_ f4 feed4 t_ AC4 hr/dtl;
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%Fase anaerébica

%Alimentacién 1

for k=tp(1):tp(2)
C_AC_gr(1k)=P.S_AC_in;
C_PO4_gr(1,x)=P.S_POA4_in;

5 end

for k=tp(2)+1:tp(3)
C_AC_gr(1,kx)=P.S_AC_in+m_ AC*t(k-tp(2));
C_PO4_gr(1,k)=P.S_PO4_in+ml_PO4x*t(k-tp(2));
end

for k=tp(3)+1:tp(4)
C_PO4_gr(1,x)=C_PO4_ gr(1,tp(3));
end

%Alimentacién 2
for k=tp(4)+1:tp(5)
C_AC_gr(1,k)=P.S_AC_in;
C_PO4_gr(1,k)=P.S_PO4_in+C_PO4_ gr(1,tp(4));
end

for k=tp(5)+1:tp(6)
C_AC_gr(1,k)=P.S_AC_in+m_ ACx*t(k-tp(5));
C_PO4_gr(1,k)=C_P0O4_ gr(1,tp(6))+ml_PO4*t(k-tp(5));

end

for k=tp(6)+1:tp(7)
C_PO4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,tp(6));

end

%Alimentacién 3

for k=tp(7)+1:tp(8)
C_AC_gr(1,x)=P.S_AC_in;
C_PO4_gr(1,k)=P.S_PO4_in+C_PO4_gr(1,tp(6));

end

for k=tp(8)+1:tp(9)
C_AC_gr(1,k)=P.S_AC_in+m_ AC*t(k-tp(8));
C_PO4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,tp(8))+ml_PO4*t(k-tp(8));
end

for k=tp(9)+1:tp(10)
C_PO4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,tp(9));

5 end

%Alimentacién 4

for k=tp(10)+1:tp(11)
C_AC_gr(1k)=P.S_AC_in;
C_PO4_gr(1,kx)=P.S_PO4_in+C_PO4_gr(1,tp(10));
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111 end

112

113 for k=tp(11)+1:tp(12)

114 C_AC_gr(1,k)=P.S_AC_in+m_ ACx*t(k-tp(11));
115 C_PO4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,tp(11))+ml_PO4x*t(k-tp(11));
116 end

17 for k=tp(12)+1:tp(13)

118 C_PO4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,tp(12));

119 end

120

121

122 for k=1:round(hr/dt)

123 C_02_gr(1,kx)=0;

124 end

127 %Fase aerobica

120 for k=round(hr/dt)+1:round(t_fin/dt)+1

130 C_02_gr(1,x)=P.8_0O2_in;

131 C_Ac_gr(l,k)=0;

12 C_POA4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,t_AC4)+m2_ PO4xt(k-hr/dt);
133 if C_PO4_gr(1,k)>0 %Condicién para Concentracién mayor o igual a 0
134 C_PO4_gr(1,k)=C_PO4_gr(1,k);

135 else

136 C_PO4_gI(1,k)=O;

137 end

135 end

139 CB=[C_AC_gr(1,:); C_PO4_gr(1,:);C_0O2_gr(1,)];

140

141 end
Cédigo C.3:
1
2 global P
3
4 beta=1-P.dR__max;
6
7 nl=1-alpha,;
8 n2=nl/P.dR_max;
9 n3=1-n2;
10 né4=log(n3);
1 n5=log(alpha);
12
13 if alpha<=Dbeta
14 %disp(’alpha debe ser mayor que beta’)
15 n0=50;
16 else
17 nO0=floor(n4/n5); %redondea hacia abajo
18 end
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n=1:1:n0; %vector para contar el numero de capas

d=zeros(1,length(n)); %diametro de los clusters
r=zeros(1,length(n)); % radio de los clusters
dx=zeros(1,length(n)); % mallado en x

R=zeros(1,length(n)); % Vector de radio de cada capa
R_avg=zeros(1,length(n)); %Vector de radios promedio de ada capa
v=zeros(1l,length(n)); %volumen de cada cluster
A=zeros(1,length(n)); % Area de la esfera grande de cada capa
a=zeros(1,length(n)); % éarea de los clusters cortados a la mitad
N=zeros(1,length(n)); %cantidad de clusers por capa
VT=zeros(1,length(n)); %volumen total por capa
Vc=zeros(1,length(n)); % volumen de capas completas (esfera)
Nv=zeros(1l,length(n)); %volumen total ocupado por clusters
fV=zeros(1,length(n)); %volumen libre por capa

inv_ fV=zeros(1l,length(n)); % inversa volumen libre
tau=zeros(1,length(n)); %coeficiente de tortuosidad

for i=1:length(n)
d(i)=P.d__max*alpha~(i-1);
r(i)=d(i)/2;

end

R(1)=P.R_max;

for i=2:length(n)
R@)= R(@-1)-d(-1);

end

for i=1:length(n)

x({)=R@3);
dx(i)=d@{);
end

Rnl=R(length(n))-d(length(n));
for i=1:length(n)-1
R_avg()= (R@O+R3GE+1))/2;
end
R_avg(length(n))=(R(length(n))+Rnl)/2;

rho=0.9069;
for i=1:length(n)

v(i)=(4*pi/3)*((d(i)/2)"3);
A_ cluster(i)=(4*pi)*((d(i)/2)"2);
A@@D)=(4xpD)*(R_avg(i)~2);
a(D)=pi*((d@{)/2)"2);
N_0@)=A®{)/aD);
N@G)=N__0@)*rho;
VT (1)=(4*pi/3)*(R(1)~3);
Area_total capa(i)=N()*A_ cluster(i);
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end

for i=1:length(n)-1
Ve@)=VT®@-VT(3i+1);

end

Vc(length(n))=VT(length(n));

for i=1:length(n)
Nv(i)=N@G)*v(i);
fV({D)=Vc@()-Nv(D);
inv_fV({D)=1/fV(D);
tau@@)=inv_ fV(i)*le-8;
end

tauyX=[x; dx; tau;n];

global P

%Vector de difusién dependiente del coeficiente de tortuosidad

D__AC_e=zeros(1,n);
D_PO4_e=zeros(1,n);
D_ 02 _e=zeros(1,n);

for i=1:n
D_AC_ e(i)=P.D__AC_0/tau(i);
D_PO4_ e(i)=P.D_PO4_0/tau(i);
D_02_e(i)=P.D_02_0/tau(i);
end

5 Delta=zeros(1,n);

for i=1:n
Delta(i)=dr(i)*0.1;
end

a=zeros(1,n);

a_PO4=zeros(1,n);

for i=1:n
a(i)=D__ AC_ e(i)/(Delta(i)~2);
a_PO4({)=D_PO4_ e(i)/(Delta(i)~2);

5 end

M=[D_AC_e;D_PO4 e;D_0O2_ e;Delta;

end

Cédigo C.4:

a; a_ PO4l;
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Anexo D

Modelo reactor

A continuacién se presentan los codigos utilizados para la generacién de los resultados

presentados en el Capitulo 7.

Cédigo D.1:

% % Uso de indices

% j: clase de granulo. Se mueve entre 1 y length(d)

% i: radio del granulo. Se mueve entre 1 y length(n)

% k: tiempo de residencia. Se mueve entre 1 y t

% p: posicion en las celdas. Se mueve entre 1 y m_ T (suma total de celdas)
% f: tiempo global. Se mueve entre 1 y length(T)

% % Dimensiones globales del reactor

h=7.5; %altura [m] [Pronk2015]
V=9600 ; % volumen [m3] [Pronk2015]

5 A=V /h; Y%area

Q_T=14300; %[m3/dia] volumen total tratado en 1 dia
c=4; %cantidad de ciclos al dia

Q_c=Q_T/c; % 3573 [m3/ciclo]

f c=4; %cantidad de alimentaciones en 1 ciclo
Q_fc=Q c/f c; %893,75 [m3/alimentacién]
t_fc=5%60; %[min] duracién de cada alimentacién
t__al=15%60;

t_no=t__al-t_ fc;

hr=3600;

t__anaerobico=hr;
t__aerobico=>bx*hr;
t__sedimentacion=0.5%hr;
t__ciclo=t__anaerobico+t__aerobico;
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phi = (Q_fc/t_fc); %fujo 2 [m3/s]
Vz = phi/A; %0.0016 m/s

% Constantes para los lodos
IVL=0.045; %[m3/kg]
rho=1035; %lkg/m3]

% Vector de tiempo
dt=0.3;
t=0:dt:hr;

% Divisién de flujo que entra a cada celda
cel=celdas_ REACTOR(VL,V,A, rho);

d=cel(1,:); % Diametro para cada clase de granulo [m]
n=cel(5,:); % Cantidad de granulos para cada clase
c=cel(11,:); % Cantidad de celdas de cada clase por monocapa
m=cel(12,:); % Cantidad de monocapas de cada clase de celda
m_ T=sum(m); % Cantidad total del monocapas (694)

s x=cel(9,:); % Tamafio de la arista de la celda de cada clase

H_lodo_ 0=x(1)*m(1)+x(2)*m(2)+x(3)*m(3)+x(4)*m(4)+x(5)*m(5)+x(6)*m(6);

%Celdas sin granulos

x7=0.1;

cT=A/xT7"2;
m7=round((h-H_lodo_ 0)/x7);
Q7=phi/cT;

V7=x7"3;

5 MO=1:1'm_ THm?7,;

M=[m(1); m(1)4+m(2); m(1)+m(2)+m(3); m(1)4+m(2)+m(3)+m4); m(1)+m(2)+m(3)+m(4)
— 4+m(5); m(1)4+m(2)+m(3)+m(4)+m(5)+m(6); m(1)+m(2)+m(3)+m(4)+m(5)+m(6)
— 4mT7];

H_lodo=zeros(1,m_T+1);

for i=2:M(1)
H_lodo(i)=H_lodo(i-1)+x(1);

end

for i=M(1)+1:M(2)
H_lodo(i)=H_ lodo(-1)+x(2);

end

5 for i=M(2)+1:M(3)

H_lodo(i)=H_ lodo(i-1)+x(3);
end
for i=M(3)+1:M(4)
H_ lodo(i)=H_lodo(i-1)+x(4);
end
for i=M(4)4+1:M(5)
H_lodo(i)=H_ lodo(i-1)+x(5);
end
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for i=M(5)+1:M(6)
H_lodo(i)=H_ lodo(i-1)+x(6);
end

H=zeros(l,m__T+m?7);

for p=1:M(6)
H(p)=H_ lodo(p);

end

for p=M(6)+1:M(7)
H(p)=H(p-1)+x7;

end

%Caudal que entra a cada celda de la monocapa
phi_i=zeros(1,length(d));

for j=1:length(d)

phi_i(j)=phi/c();

end

Vg=zeros(l,m_ T);
Va=zeros(1l,m__T);
Q=zeros(1,m_ T);

for p=1:M(1)
Q(p)=phi_i(1);
Vg(p)=(0(d(1)/2)"3)*4*pi/3;
Va(p)=x(1)"3-Vg(p);

end

for j=2:length(d)

5 for p=M(j-1)+1:M(j)

Q(p)=phi_i();
Vg(p)=0(d(j)/2)"3)*4*pi/3;
Va(p)=x(j)~3-Vg(p);

end

end

%Alimentacién por pulsos

Qsi=ones(1,round(t__fc/dt));
Qno=zeros(1l,round(t_no/dt));

Qsi_no=[Qsi Qno Qsi Qno Qsi Qno Qsi Qno 0];
%Qsi_no=[Qsi Qno 0];

% % Modelo granulo
alpha =0.851,;
tauyX=tortuosidad_ REACTOR(alpha,M,m_ T,d);

n_g=tauyX(1,:); %Numero de capas en 1 granulo.
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r=zeros(m_ T,length(n_g));

for p=1im_ T
r(p,:)=tauyX(p+1,:);

end

dr=zeros(m_ T length(n_g));

for p=m_T+1:2xm_ T
dr(p-m_ T,:)=tauyX(p+1,:);

end

5 tau=zeros(m_ T, length(n_g));

for p=(2*m_ T)+1:3*m_ T
tau(p-2*m_ T,:)=tauyX(p+1,:);

;. end

Trans=Transporte_ REACTOR(tau,n_g,m_T);

D_ AC__e=zeros(m_ T, length(n_g));
D_PO4_e=zeros(m_ T, length(n_g));

1+ D_0O2_e=zeros(m_ T,length(n_g));

; for p=1m_T

D_AC_ e(p,:)=Trans(p,:);

s end

for p=m_T+1:2xm_ T
D_PO4_e(p-m_T,:)=Trans(p,:);
end
for p=(2*m_T)+1:3*m_ T
D_02_ e(p-2xm_ T,:)=Trans(p,:);
end

%Concentracién de Biomasa dependiente del radio del granulo.
X_PAO=zeros(m_ T,length(n_g));

X_H=zeros(m_ T,length(n_g));
X_NH=zeros(m_ T, length(n_g));

X_NO=zeros(m_ T,length(n_g));

for p=1:m_T
X_PAO(p,1)=0;
for i=2:length(n_ g)
X_PAO(p,i)=(((45724/1(p,2))*r(p,1))+5876)*(1le-1);
X_H(p,i)=0.01%X_PAO(p,i);
end
for i=2
X_ NH(p,i)=0.01*xX_PAO(p,i);
X_NO(p,i)=0.01xX__ PAO(p,i);
end
end

% % Matrices solucién
%Concentracién de sustratos en reactor y tasas de consumo
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155 Y% Acetato

189 C__AC_in=zeros(m_ T+m?7,length(t));

190 C__AC_ out=zeros(m_ T+m7,length(t));

191 r__AC=zeros(m_ T, length(t));

192 Y%Fosfato

193 C_POA4_in=zeros(m_ T+m?7,length(t));

191 C_PO4_ out=zeros(m_ T+m7,length(t));

195 r__PO4=zeros(m_ T,length(t));

196 %Concentracién de sustratos en el granulo

197 C__AC__gr=zeros(m_ T,length(t),length(n_ g));
108 C_PO4_ gr=zeros(m_ T,length(t),length(n_g));
199 %Tasas globales de consumo

200 T__AC__gr=zeros(m_ T,length(t),length(n_g));
201 T__PO4_gr=zeros(m_ T,length(t),length(n_g));
202 Y% Difusién

205 tD__AC=zeros(m_ T,length(t),length(n_g));

200 1D__PO4=zeros(m__ T, length(t),length(n_g));
205 %Tasas especificas de consumo dentro del granulo
206 T__AC__an=zeros(m_ T, length(t),length(n_g));

200 % % Condiciones de borde

211 for k=1:length(t)

212 C_AC_in(1,k)=P.S_AC_in;
25 C_PO4_in(1,kx)=P.S_POA4_in;
215 end

217 % % Iteracién diferencias finitas
210 fin=zeros(1,length(t)); %contador
220

221 for k=1 :length(t)— 1

223 for p=1im_T

224

225 C__AC_in(p+1,k)=C_ AC_ out(p,k);

226 C__AC_gr(p,k,1)=C_AC_ out(p,k);

227 C__AC_gr(p,k,2)=C_ AC_ out(p,k);

228

220 C_PO4_in(p+1,k)=C_PO4_ out(p,k);

230 C_PO4_gr(p,k,1)=C_PO4_ out(p,k);

231 C_PO4_gr(p,k,2)=C_PO4_ out(p,k);

232

233 for i=2:length(n_ g)-1

234 %Acetato

235 r_AC_an(p,k,i)=-P.q_s_max*X_PAO(p,)*C_AC_gr(p,k,i)/(P.K_Ac_P +
— C_AC_ gr(p,k,i));

236 r_ AC_gr(p,k,i)=r_AC_an(p,k,i);

237 rD__AC(p,k,i)=D_AC_e(p,)*(1/(dr(p,i)"2))*(C_AC_ gr(p,k,i+1)-2xC_AC_ gr(p,k,i

— )+C_AC_gr(p,k,i-1));
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238

239

C_AC_gr(p,k+1,i)=C_AC_ gr(p,k,i)+rD_ AC(p,k,D)*dt+r_ AC_ gr(p,k,i)*dt;

240 C_AC_gr(pk+1,1)=C_AC_ gr(pk+1,2);

241

242

243

244 %Fosfato

245 r_PO4_gr(pk,i)=-P.Y_PO4#*r_AC_an(p,k,i);

" rD_PO4(p,k,i)=D_PO4_e(p,i)*(1/(dr(p,i)~2))*(C_PO4_gr(p,k,i+1)-2xC_PO4_gr
— (p,k,i)+C_PO4_gr(p,k,i-1));

247

" C_PO4_gr(p,k+1,0)=C_PO4_gr(pk,i)+rD_PO4(p k,D)*dt+r_PO4_gr(pk,i)*dt;

249 C_PO4_gr(p,k+1,1)=C_PO4_ gr(p,k+1,2);

250

251

252 if C_AC_ gr(p,k+1,i)<0

253 C_AC_gr(p,k+1,i)=O;

254 end

255 if C_PO4_ gr(p,k+1,i)<0

256 C_PO4_ gr(p,k+1,i)=0;

257 end

258 end

259

260 C__AC_out(p,k+1)=C_ AC_ out(p,k)+dt*Q(p)*Qsi_no(k)/Va(p)*(C_AC_in(p,k)-
< C_AC_out(p,k))-Vg(p)/Va(p)*r_AC(p,k);

261 r_AC(p,k+1)=C_AC_gr(p,k,1)-C_AC_gr(p,k+1,1);

262

263 C_PO4_out(p,k+1)=C_PO4_ out(p,k)+dt*Q(p)*Qsi_no(k)/Va(p)*(C_PO4_in(p,k)-
— C_PO4_out(p,k))-Vg(p)/Va(p)*r_PO4(p,k);

261 r_PO4(pk+1)=C_PO4_gr(p,k,1)-C_PO4_gr(p,k+1,1);

265

266

267 end

268

269 for p=m_ T+1m_T+m7-1

270

271 C_AC_in(m_T+1,k)=C_AC_out(m_T,k);

272 C__AC_out(p,k+1)=C_ AC_ out(p,k)+dt*xQ7*Qsi_ no(k)/V7*(C_AC_in(p,k)-
< C_AC_out(p,k));

273 C_AC_in(p+1,k)=C_ AC_ out(p,k);

274

276 C_PO4_in(m_T4+1,k)=C_PO4_out(mn_T,k);

277 C_PO4_out(p,k+1)=C_PO4_ out(p,k)+dt*Q7*Qsi_ no(k)/V7*(C_PO4_ in(p,k)-
— C_PO4_out(p,k));

278 C_PO4_in(p+1,k)=C_PO4_ out(p,k);

279

280

281 end

282

283 end
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Cédigo D.2:
global P

d0=[3000 1700 1200 815 527 318]; %[mu m] diametros caracteristicos de la clase de granulo
C=[1.22 1.39 1.03 0.63 0.28 0.82]; %lkg/m3] concentracién de la clase de granulo

d=zeros(1,length(d0));

M_ T=zeros(1,length(d0));
m__1g=zeros(1,length(d0));
n=zeros(1,length(d0));
Vi=zeros(1,length(d0));
Hi=zeros(1,length(d0));
v=zeros(1,length(d0));
x=zeros(1,length(d0));

1 a=zeros(1,length(d0));
5 c=zeros(1,length(d0));

mO=zeros(1,length(d0));
m=zeros(1,length(d0));

for i=1:length(d0)
d@@)=d0@{)*1e-6; %[m] conversion de unidades a metros
M_T@{)=C@{)*V; % [kg] masa total de granulos de la clase
m_ 1g(i)=pi*rho*(d(i)~3)/6; %lkgl masa de 1 granulo de clase i
n()=M_T(@{)/m_1g@{); % [l cantidad de granulos de clase i
Vi(i)=M_ T@)*IVL; %[m3] volumen ocuapdo por la totalidad de granulos de clase i
Hi(i))=Vi(i)/A; %[m] altura ocupada por granulos de clase i
v(D=Vi(i)/n@); %[m3] volumen ocupado por un solo granulo de clase i
x(D)=v(i)"(1/3); %[m] tamafio de la arista de la celda que contiene al granulo de clase i,

— de volumen vi

a(i)=x()"2; %[m?2] area de la arista de la celda que contiene al granulo de clase i
c(i)=A/a(i); % [l cantidad de celdas de tipo i por monocapa
m0@E)=n(i)/c(i); %l] cantidad de monocapas de celdas de tipo i
m(i)=round(mO0(@i)); % redondeamos m al entero mas cercano.

end

cel=[d; C; M_T; m_ 1g; n; Vi; Hi; v; x; a; ¢; ml;

Cédigo D.3:

global P

R__max=[0.0015 0.00085 0.000600 0.000408 0.000264 0.000159];
d_ max=zeros(l,length(R_max));
for k=1:length(R_ max)
d_max(k)=R_ max(k)*P.dR_ max;
end
beta=1-P.dR__max;
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nl=1-alpha;
n2=nl1/P.dR_ max;
n3=1-n2;
n4=log(n3);
nb5=log(alpha);

if alpha<=Dbeta
n0=>50;
else
nO0=floor(n4/nb); %redondea hacia abajo
end
n=1:1:n0; %vector para contar el numero de capas

dc=zeros(length(R__max),length(n)); %diametro de los clusters
rd=zeros(length(R_max),length(n)); % radio de los clusters
x=zeros(length(R_max),length(n)); %vector de posicién en el radio
dx=zeros(length(R_max),length(n)); % mallado en x
R=zeros(length(R_max),length(n)); % Vector de radio de cada capa
R_avg=zeros(length(R_max),length(n)); %Vector de radios promedio de ada capa
v=zeros(length(R_max),length(n)); %volumen de cada cluster
A=zeros(length(R_max),length(n)); % Area de la esfera grande de cada capa
a=zeros(length(R_max),length(n)); % &area de los clusters cortados a la mitad
N__O0=zeros(length(R_max),length(n)); %cantidad de clusers por capa
N=zeros(length(R_max),length(n)); %cantidad de clusers por capa
VT=zeros(length(R__max),length(n)); %volumen total por capa
Vc=zeros(length(R__max),length(n)); % volumen de capas completas (esfera)
Nv=zeros(length(R_max),length(n)); %volumen total ocupado por clusters
fV=zeros(length(R_ max),length(n)); %volumen libre por capa

inv_ fV=zeros(length(R_max),length(n)); % inversa volumen libre
Tau=zeros(length(R_max),length(n)); %coeficiente de tortuosidad

A_ cluster=zeros(length(R__max),length(n));

Area_ total__capa=zeros(length(R),length(n));

for k=1:length(R_ max)

for i=1:length(n)
dc(k,i)= d_max(k)*alpha~(-1);
rd(k,i)=dc(k,i)/2;

end

R(k,1)=R_max(k);
for i=2:length(n)

Rk, D)= R(k,i-1)-dc(k,i-1);
end

for i=1:length(n)
x(k,1)=R(k,D);
dx(k,i)=dc(k,D);
end

Rnl(k)=R(k,length(n))-dc(length(n));
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64 for i=1:length(n)-1
65 R_avg(k,i)= (R(k,i)+R(k,i+1))/2;

66 end
67 R_avg(k,length(n))=(R(k,length(n))+Rnl(k))/2;
68
69 rho=0.9069;
70 for i=1:length(n)
71 v(k,i)=(4*pi/3)*((dc(k,i)/2)"3);
72 A_ cluster(k,i)=(4*pi)*((dc(k,i)/2)"2);
73 Ak, D)==4*pi)*(R_avg(k,i)~2);
74 a(k,i)=pi*((dc(k,i)/2)"2);
. N_0(k,i)=A(k,i)/ak,i);
76 N(k,i)=rho*N_ 0(k,i);
77 VT (k,i)=(4*pi/3)*(R(k,i)"3);
78 Area_ total capa(k,i)=N(k,i)*A_ cluster(k,i);
79
80 end
81
82 for i=1:length(n)-1
83 Ve(k,)=VT(,i)-VT(k,i+1);
84 end
85 Ve(k,length(n))=VT(k,length(n));
86
87
88 for i=1:length(n)
89 Nv(k,i)=N(k,i)*v(k,i);
90 fV(k,i)=Vc(k,i)-Nv(k,i));
91 inv_fV(k,i)=1/fV(k,i);
92 Tau(k,i)=inv_ fV(k,i)*1le-8;
93 end
94
95 end
96
o7 x0=zeros(m_ T,length(n));
98 dx0=zeros(m_ T,length(n));
99 tauO0=zeros(m_ T,length(n));
100
101 for p=1:M(1)
102 Xo(p,3)=X(1,3);
103 dx0(p,:)=dx(1,:);
104 tau0(p,:)=Tau(l,:);
105 end
106
107 for j=2:length(d)
108 for p=M({-1)+1:M(j)
109 x0(p,:)=x(,);
110 dx0(p,:)=dx(,:);
111 tau0(p,:)=Tau(j,:);
112 end
113 end

115 r=zeros(m__T,length(n)+1);
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dr=zeros(m_ T,length(n)+1);
tau=zeros(m_ T,length(n)+1);

for p=1im_ T
r(p,:)=I[x0(p,1)+1e-5 x0(p,:)];
dr(p,:)=[-1e-05 -dx0(p,:)];
tau(p,:)=[1 tau0(p,:)];

end

n=[n length(n)+1];

tauyX=[n;r; dr; taul;

Cédigo D.4:
global P

D_AC_e=zeros(m_T,length(n_g));
D_PO4_e=zeros(m_ T, length(n_ g));
D_02_e=zeros(m_T,length(n_g));

for p=1im_ T
for i=1:length(n_ g)
D_AC_e(p,i)=P.D_AC_0/tau(p,i);
D_PO4_e(p,i)=P.D_PO4_0/tau(p,i);
D_02_e(p,i)=P.D_02_0/tau(p,i);
end
end

M=[D_AC_e;D_PO4 eD_ 02 el];

end
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Anexo E

Parametros

A continuacién se entregan todos los parametros utilizados para la generacién de los
modelos presentados previamente.

Cédigo E.1:

% %PARAMETROS % %

P.R_max = 1788e-6; %[m] Radio maximo del graulo
P.dR_max= 0.15;
P.d_max=P.dR_max*P.R_max; %[m] Didmetro mésximo del aglomerado

P.S_AC_in = 396; %[grAC/m3] Concentraacién de Acetato en la alimentacién [Xavier2007]

P.S_PO4_in = 20; %[grPO4/m3] Concentracién de fosfato en la alimentacién [Xavier2007]

P.S_02_in=3.2 ; %[grO2/m3] Concentracién de Oxigeno disuelto durante fase aerdbica [
— Xavier2007]

% Difusién
P.D_AC_0 = 9.6e-5/(24%3600); %[m2/s] Coeficiente de difusividad de Acetato en medio
< acuoso. [Xavier2007]

1+ P.D_PO4_0 = 1.1e-4/(24%3600); %[m2/s] Coeficiente de difusividad de Fosfato en medio

< acuoso. [Xavier2007]
P.D_0O2_0= 2e-4/(24%3600); %[m?2/s] Coeficiente de difusividad de Oxigeno en medio
< acuoso. [Xavier2007]

% Transporte membrana

P.k_AC_mb=1.1016; % [grAc/m3/s] Tasa méaxima de reaccién para proteina actP [
— Xavier2007]
P.K_AC_mb=0.48; % [grAc/m3] Coeficiente de saturacién media para proteina actP [
— Gimenez2003]
P.k_PO4_mb=0.132; % [grP/m3/s] Tasa maxima de reaccién para sistema Pit [Xavier2007]

%Acetato
P.q_s_max_0=7.92; %l[grAc/grPAO/d] Tasa méaxima de reaccién para consumo de Acetato

— por PAOs [Xavier2007]
P.q_s_max=P.q_s_max_0/(24%3600); %[grAC/m3/s]
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P.K_Ac_P=4; % Coeficeinte de satuaciéon media para consumo de Acetato por PAOs [grAc

< /m3] [Xavier2007]

% PHA

P.Xk_PHA_0= 551; %[grPHA/grXPAO/d] Tasa de degradacién de PHA [Xavier2007]
P.k_PHA=P.k_PHA_0/(24%3600); % [grPHA/m3/s]
P.Y_PHA=1.5; % Rendimiento anaerdbico para la formacién de PHA [grPHA/grAc] [

— Xavier2007]

P.K_PHA_P=0.01; %[grPHA/grXPAQ] Coeficiente de saturacién media para PHA |[

< Xavier2007]

% Poly-P

P.Xk_PP_0= 0.4; % [grP/grXPAO/d] Tasa de formacién de Poly-P [Xavier2007]

PXk_PP=Pk_PP_0/(24%3600); % [grP/m3/s]

P.Y_P0O4=0.5; % [grP/grAc] Rendimiento anaerdbico para liberacién de Fosfato [

— Xavier2007]

P.K_PO4_P=1 ;% [grP/m3] Coeficiente de saturacién media de Fosfato para la formacién

— de Poly-P [Xavier2007]

P.K_PP_P_0=0.01; %lgrP/grXPAQ] Coeficiente de satuarién media para Poly-P [

< Xavier2007]

P.K_02_P=0.2; %[grO2/m3] Coeficiente de saturacién media para Oxigeno [Xavier2007]

%02

%Formaci de glicégeno por PAOs

Y_GLYO_ 0=1.11; %lgrGly/grXPAQO] Rendimiento anaerdbico para formacién de glicogeno [

— Xavier2007]
d_Y=1; %lgrO2/grXPAQO]

P.Y_GLYO=d_Y/Y_GLYO_0; %lgrO2/grGly]

P.k_GLY_0=0.93; %lgrGly/grXPAO/d] Tasa de formacién de glicégeno [Xavier2007]
P.k_GLY=P.k_GLY_0/(24%3600); %Glycogen formation rate [grGly/m3/s]

%formacién de PHA y Poly-P por PAOs

Y_PHAO_0=1.39; %[grPHA/grXPAQO] Rendimiento aerdbico para degradacién de PHA [

— Xavier2007]

P.Y_PHAO=d_Y/Y_PHAO_0; %lgrO2/grPHA]

Y_PPO_0=1.39; %lgrP/grXPAO] Rendimiento aerdbico para formacién de Poly-P [

— Xavier2007]
P.Y PPO=d_Y/Y_PPO_0; %lgrO2/grP]

% Organismos oxidantes de amonio y nitrito (XNH y XNO)

— Xavier2007]

5 P.mu_NH_max_0=0.4; %[1/s] Tasa especifica de crecimiento (XNH)[Xavier2007]
P.mu_NH_max=P.mu_NH_max_0/(24%3600); %[grXNH/m3/s]
P.K_02_NH=0.3; %[grO2/m3] Coeficiente de satuacién media para oxigeno (XNH) [
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Y_NH_0=0.15; %[XNH/grN] Rendimiento para crecimiento de oxidantes de amonio [
— Xavier2007]

a_Y=3.43; %l[grO2/grNlfactor de correccién de unidades

P.Y_NH=a_Y/Y_NH_0; %lgrO2/grXNH]

P.mu_NO_ max_0=0.4; %[1/s] Tasa especifica de crecimiento (XNO)[Xavier2007]

P.mu_NO_max=P.mu_NO_max_0/(24%3600);

P.K_02_NO=0.1; %lgrO2/m3] Coeficiente de satuacién media para oxigeno (XNO) [
— Xavier2007]

Y_NO_ 0= 0.041; % [grXNH/grN]Rendimiento para crecimiento de oxidantes de nitrito [
— Xavier2007]

b_Y=1.14; %lgrO2/grN]factor de correccién de unidades

P.Y_NO=b_Y/Y_NO_0; %lgrO2/grXNH]

% Organismos heterétrofos genéricos (XH)
Y_H_0=0.47; %lgrXH/grAc] Rendimiento para el crecimiento de heterotrofos [Xavier2007]

c_Y=1; %lgrO2/grAc] factor de correccién de unidades
P.Y_H=c_Y/Y_H_0; %lgrO2/grXH]

P.mu_H_max_0=11.2; %[1/d] Tasa especifica de crecimiento (XH) [Xavier2007]
P.mu_H max=P.mu_H_max_0/(24*3600); %[grXH/m3/s]

P.K_02_H=0.35; %lgrO2/m3] Coeficiente de satuaracién media para Oxigeno [Xavier2007]
P.K_AC_H=4; %lgrAc/m3] Coeficiente de satuaracién media para Acetato [Xavier2007]
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