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RESUMEN

Este Trabajo Fin de Master (TFM) se ha enmarcado dentro del proyecto “Avances en la
sostenibilidad del riego del olivar con aguas regeneradas” del Grupo Operativo Reutivar 2.0. El
objetivo principal que se ha planteado en este TFM es ampliar los resultados obtenidos en el primer
Grupo Operativo Reutivar. En este proyecto se estudié la variacion espacial y temporal de la calidad
del agua de riego en la Comunidad de Regantes de Tintin (Montilla, Cérdoba), donde se practica el
riego con aguas regeneradas. Los resultados de los andlisis de agua practicados evidenciaron
importantes procesos de nitrificacion en la red. Este TFM trata de profundizar en esta linea, mediante
el desarrollo de un modelo que permita modelizar las reacciones de nitrificacion que se dan en las

redes de distribucién de aguas regeneradas.

Modelizar estas reacciones resulta importante, ya que, poder predecir la calidad del agua que
llega a cada regante en la comunidad permitiria llevar a cabo estrategias de fertilizacidn de precision.
Si se tienen en cuenta los nutrientes que el agua regenerada incorpora, se puede reducir
considerablemente la dosis de fertilizante aportado en campo, como demostré Reutivar. Esto

repercute de manera positiva en la economia del agricultor y en el medio ambiente.

Para desarrollar este modelo, titulado NITRINET, se han empleado los datos de los analisis
de calidad de agua realizados en el proyecto Reutivar. El modelo, desarrollado en Python, integra tres
ecuaciones diferenciales que simulan la variacion de las concentraciones de los iones amonio, nitrato
y nitrito en el tiempo. EI modelo también incorpora ecuaciones que simulan la influencia de diversos
factores fisico-quimicos (pH, temperatura, oxigeno disuelto y disponibilidad de sustrato) sobre la
velocidad de la nitrificacion. NITRINET incorpora la libreria EPYT (Epanet Python Toolkit), donde
se recogen todas las funciones del software Epanet, que se emplean para realizar simulaciones

hidraulicas.

Los procesos de nitrificacion son extremadamente complejos, ya que estan influenciados por
numerosos factores fisicos, quimicos y bioldgicos. Esto implica que modelizar con precision estas
reacciones sea dificil. No obstante, las simulaciones que realiza NITRINET se asemejan bastante a
los resultados obtenidos en los andlisis de calidad de agua. Sin ofrecer un grado de precision
excesivamente elevado, el modelo simula con acierto las transformaciones que experimentan las
formas nitrogenadas durante la nitrificacion, asi como la reduccion tanto del pH, como de la

concentracion de oxigeno.

Palabras clave: aguas regeneradas, nitrificacion, nitrogeno, modelizacion, Python.
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ABSTRACT

This Master’s Thesis (MT) has been part of the project “Advances in the sustainability of
olive grove irrigation with reclaimed water” of the Reutivar 2.0 project. The main goal of this MT is
to extend the findings of the first Reutivar research group. In this original project, the spatial and
temporal variation of irrigation water quality was studied in the Tintin Irrigation District (Montilla,
Cérdoba), where irrigation is carried out with reclaimed water. The results of the water quality
analyses showed important nitrification processes occurring in the network. This MT aims to study
this phenomenon further, by developing a model that allows modelling the nitrification reactions that
take place in reclaimed water distribution networks.

Modelling these chemical reactions is important, since being able to predict the quality of the
water arriving at farms would allow carrying out precision fertilization strategies. If the nutrients that
reclaimed water carries are taken into account, the amount of fertilizer applied in the farms can be
severely reduced, as Reutivar demonstrated. This has a positive impact on the farmer’s economy and

the environment.

To develop this model -called NITRINET- the data from the water quality analyses carried
out in the Reutivar project have been used. This model was developed in Python and encompasses
three differential equations that simulate the variation of ammonium, nitrate and nitrite ion
concentrations over time. The model also incorporates equations that simulate the effect of different
physical-chemical factors on the nitrification rate (pH, temperature, dissolved oxygen and substrate
availability). NITRINET incorporates the EPyT (Epanet Python Toolkit) library, which contains all

the functions of the Epanet software to perform hydraulic analyses.

Nitrification processes are extremely complex, since they are affected by physical, chemical
and biological factors. This implies that modelling theses reactions with accuracy is a difficult task.
Nevertheless, the simulations performed by NITRINET closely resemble the results obtained in water
quality analysis. Without offering excessively precise results, the model correctly simulates the
transformations of nitrogen ions during nitrification, as well as the reduction of both pH and dissolved

oxygen concentration.

Keywords: reclaimed water, nitrification, nitrogen, modelling, Python






1.- INTRODUCCION

Los Objetivos de Desarrollo Sostenible (Naciones Unidas, 2018) establecen como segunda
prioridad erradicar el hambre en el mundo. Ante este reto la agricultura debe dar respuesta,
incrementando la produccién para alimentar a una poblacion que alcanzara los 9.800 millones de
habitantes en 2050, y los 11.200 millones en 2100 (Naciones Unidas, 2017). Actualmente, la
agricultura usa el 70% de los recursos hidricos a nivel mundial (FAO, 2017), y se espera que este
porcentaje crezca. El incremento de la produccion de alimentos traerd consigo un incremento en la

demanda de agua dulce; un recurso limitado y cada vez més escaso.

Los escenarios de cambio climatico prevén un aumento de los episodios de sequias, y eventos
de lluvias mas extremos (Beniston et al., 2007), por lo que la agricultura sera ain mas vulnerable al
estrés hidrico. En este contexto, ante la creciente presién sobre los recursos hidricos, el uso de aguas
regeneradas en la agricultura se plantea como una alternativa sostenible e interesante. Por un lado, las
aguas regeneradas suponen un recurso con una garantia de suministro muy elevada. Los ndcleos
urbanos producen todos los dias cantidades ingentes de aguas residuales, que, tras recibir un
tratamiento adecuado, son aptas para el riego de los cultivos (Parlamento Europeo, 2020). Por otro
lado, las aguas regeneradas son ricas en macro- y micronutrientes (Mufioz-Sanchez et al., 2018), por
lo que su uso permite una reduccion notable del consumo de fertilizantes en las explotaciones

agricolas, como demostré el proyecto Reutivar (Zaragoza et al., 2019).

Resulta necesario conocer con detalle la composicién quimica de estas aguas para realizar
una fertilizacion adecuada, aportando aquellos nutrientes que no estén presentes en el agua
regenerada, o no lo estén en concentraciones suficientes. En este sentido, la estrategia de fertilizacion
deberéa adaptarse a la calidad del agua, que varia de forma espacial y temporal (Alcaide et al., 2022).
Un ensayo llevado a cabo entre los afios 2018 y 2020 en la Comunidad de Regantes de Tintin
(Montilla, Espafia), donde se practica el riego con aguas regeneradas, evidenci6 que la composicion
guimica de estas aguas presenta fuertes variaciones a lo largo de la campafia de riego, asi como
diferencias notables a lo largo de la red de distribucién. Por este motivo, resulta indispensable realizar
andlisis periodicos de la calidad del agua, para ajustar el plan de fertilizacion y asegurar que el agua

es apta para el riego y cumple con la normativa vigente.
1.1.- El riego con aguas regeneradas: ventajas e inconvenientes

El riego con aguas regeneradas presenta numerosas ventajas. Entre ellas destaca la reduccion
de costes en las explotaciones agricolas, asociada al ahorro en fertilizantes. Esta reduccion de insumos

también tiene un impacto positivo en el medioambiente, ya que se minimiza el aporte de nitrogeno al
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suelo y, en consecuencia, a las masas de agua. El ahorro en fertilizantes también permite reducir la
huella de carbono del sector agricola, ya que la fabricacion de estos abonos requiere mucha energia
y emite grandes cantidades de gases de efecto invernadero, como el didxido de carbono o los éxidos
de nitrégeno (Chojnacka et al., 2019). El riego con aguas regeneradas también ha demostrado ser Gtil

para incrementar los niveles de materia organica en el suelo (Gu et al., 2019).

La Union Europea, en el marco del Green Deal, apuesta por adoptar estrategias de economia
circular, con la intencidn de reducir la presion sobre los recursos naturales y promover un crecimiento
sostenible (Comision Europea, 2020). El riego con aguas regeneradas juega un papel clave en la
consecucion de estos objetivos, ya que permite reducir tanto la demanda de agua dulce del sector
agricola, como las emisiones de gases de efecto invernadero asociadas al uso de fertilizantes, a la vez
gue demanda nuevos profesionales cualificados. Otro aspecto que se debe considerar es que el riego
con aguas regeneradas permite reducir las descargas directas de aguas residuales a rios, lagos y mares
(Grupo Tragsa, 2020), aprovechando la capacidad de filtracion del suelo.

Finalmente, una de las principales ventajas del riego con aguas regeneradas es la garantia de
suministro. Los paises de clima mediterrdneo se caracterizan por sufrir periodos de sequia
prolongados, que obligan a adoptar restricciones en el uso del agua dulce en la agricultura. Sin
embargo, en situaciones de crisis, el abastecimiento urbano para consumo doméstico es prioritario, y
se intenta garantizar a toda costa. Esto implica que las aguas residuales constituyen una fuente
practicamente ilimitada, porque, mientras el abastecimiento urbano esté asegurado, se generaran

aguas residuales.

Sin embargo, el uso de estas aguas también presenta inconvenientes y riesgos potenciales
(Chen et al., 2013). Se trata de una modalidad de riego relativamente nueva, por lo que aln no es tan
conocida y sus efectos a largo plazo no han sido suficientemente estudiados. Gu et al. (2019)
simularon periodos de riego con aguas regeneradas de hasta 35 afios para estudiar el impacto a largo
plazo que tendria el aporte de aguas regeneradas al suelo. Este estudio evidencio que el riego con
aguas regeneradas de calidad mediocre en periodos prolongados puede conducir a la salinizacion del
suelo y la acumulacién de metales pesados y elementos toxicos. Esto remarca la necesidad de realizar

andlisis periddicos de calidad de agua.

Otro inconveniente es que, en comparacion con los sistemas de riego tradicionales, el manejo
del riego con aguas regeneradas presenta una mayor complejidad. Debido a la variacion espacio-
temporal de la calidad del agua, se requiere la realizacion de analisis de calidad de agua periddicos,

para conocer con exactitud los elementos que se estan aportando al suelo y verificar la aptitud del
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agua para el riego agricola (Alcaide et al., 2022). Esta variacion de la calidad del agua implica que el
plan de fertilizacion debe ser continuamente ajustado, para evitar tanto una fertilizacion excesiva,
como una fertilizacién deficiente. Para facilitar esta tarea se desarroll6 Reutivar App (Alcaide et al.,
2020), una aplicacién movil y de escritorio que permite gestionar de manera sencilla y eficiente la

fertilizacién y el riego con aguas regeneradas en el cultivo del olivo.

Es importante conocer, ademas de la concentracion de los nutrientes presentes en el agua de
riego, la proporcion o relacion entre ellos, debido a sus efectos dispersantes en la estructura del suelo
(Mufioz-Sanchez et al., 2018). Uno de los principales pardmetros que se debe determinar es la relacion
de adsorcion de sodio (RAS), que mide la relacién entre el ion sodio, que actia como agente
dispersante de las particulas del suelo, y los iones magnesio y calcio, que actiian como floculantes,
favoreciendo la agregacion de los coloides del suelo. Asi, la aplicacion de agua con un valor de RAS
elevado dispersara los agregados del suelo, formando particulas mas pequefias, que se compactan y
reducen la permeabilidad del suelo al agua y al aire, disminuyendo el potencial productivo del suelo.

La importancia de desarrollar modelos que permitan determinar la calidad del agua se
justifica ante la creciente atencion que esta recibiendo el riego con aguas regeneradas en la agricultura.
La disponibilidad de los recursos hidricos es cada vez mas limitada, y la demanda de agua dulce
continda creciendo. Esta situacion propicia que fuentes de agua dulce alternativas, como la
desalinizacion o las aguas regeneradas, cobren mayor protagonismo. Si bien, la desalinizacion es una
fuente cara, que demanda grandes cantidades de energia y que genera un subproducto dificil de
manejar. Ademas, el agua desalinizada Unicamente puede producirse en zonas costeras. Por el
contrario, las aguas regeneradas se producen todos los dias en cantidades ingentes en nucleos urbanos

y, tras recibir un tratamiento adecuado, son aptas para el riego agricola.

Sin embargo, el riego con aguas regeneradas plantea numerosos interrogantes. El
comportamiento del agua en las redes de distribucion y las transformaciones quimicas que ésta
experimenta en el tiempo no han sido suficientemente estudiados. Los efectos a largo plazo sobre la
salud del suelo también tampoco son conocidos con exactitud. A esto hay que afiadirle los requisitos
de calidad que establece el nuevo reglamento europeo para las aguas regeneradas en agricultura (UE
2020/741), que son muy exigentes (E. coli, colifagos totales, esporas de Clostridium, nematodos
intestinales, s6lidos en suspension...). La nueva legislacion europea exigira un mayor control de la
calidad del agua por parte de los usuarios, por lo que el desarrollo de modelos como el que se presenta

en este trabajo cobra especial importancia.
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2.- ANTECEDENTES

2.1.- El nitrégeno en las aguas regeneradas

Las aguas regeneradas, por su naturaleza, son ricas en materia organica y nutrientes, entre los

que destaca el nitrogeno. Las formas nitrogenadas que mas abundan en las aguas regeneradas son el

nitrogeno organico, el amoniaco (NHs), el ion amonio (NH.*) y el ion nitrato (NO3’). También esta

presente, en menor medida, el ion nitrito (NOy), que tiene un elevado potencial tdxico para la fauna

acudtica (Kroupova et al., 2005). Las reacciones quimicas que rigen las transformaciones y los

equilibrios entre las diversas formas nitrogenadas son complejas y dindmicas, destacando las

siguientes:

Amonificacion (mineralizacion): consiste en la transformacién de nitrégeno organico a
nitrogeno inorganico (amonio o0 amoniaco) por la accion de organismos
descomponedores (bacterias y hongos). Estos organismos obtienen la energia liberada en
esta reaccion de oxidacion para realizar su metabolismo. Gracias a las reacciones de
mineralizacion, el nitrogeno organico se transforma en formas mas simples, que quedan
disponibles en forma de nutrientes para las plantas, 0 como sustrato para otros procesos
microbioldgicos, como la nitrificacion (Strock, 2008).

Equilibrio NH3/NH." : en disolucion acuosa el amoniaco y el amonio se encuentran en
un equilibrio de disociacidn, que esta altamente influenciado por el pH y la temperatura
del agua (Groeneweg et al., 1994). La reaccion quimica que rige el equilibrio es la que

sigue:

NHs @) < NHsq)+ H' ) 1)

A temperaturas y valores de pH elevados, el equilibrio se desplaza hacia la derecha y
predomina la molécula de amoniaco frente al ion amonio. Con valores de pH inferiores
a 8, la concentracion de amoniaco se reduce drasticamente, en favor del amonio (Le,
2014). De este modo, temperaturas y valores de pH medios y bajos favorecen la presencia
del ion amonio en la disolucién.

Nitrificacion: la nitrificacion es un proceso bioquimico, que consta de dos fases, mediante
el cual, diferentes bacterias quimiotrofas oxidan el amonio a nitrito, y posteriormente el
nitrito a nitrato (USA Environmental Protection Agency, 2002). La oxidacion de amonio
a nitrito es conocida como nitritacion, mientras que la oxidacion de nitrito a nitrato se

conoce como nitratacién. Ambas reacciones se detallan a continuacion:
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2 NHs" + 3 O, —» 2 NO2 + 2 H,0 + 4 H* (Nitritacion) (2)
2 NO2 + O2 — 2 NO;s™ (Nitratacion) 3)

Estas reacciones son extremadamente complejas, asi como los factores que las gobiernan.

Ambos seran descritos con mas detalle posteriormente.

- Desnitrificacion: la desnitrificacion es un proceso anaerdbico en el que bacterias
anaerobias facultativas reducen el ion nitrato a nitrégeno gaseoso (N2) en una serie de
reacciones de reduccion acopladas. Estas reacciones se dan cuando las concentraciones
de oxigeno son extremadamente bajas. Sebilo et al. (2006) determinaron que la
desnitrificacion se inhibe cuando la concentracion de oxigeno disuelto en agua supera los
0,2 mg-L™. Por este motivo, se considera que la desnitrificacién tiene lugar en
condiciones anaerobias.

- Volatilizacion: la volatilizacién consiste en la pérdida de nitrégeno en forma de amoniaco
(NHs), que escapa a la atmosfera en estado gaseoso. Este proceso suele darse en
condiciones de pH elevado (Le et al., 2019; Norton y Silvertooth, 2008), ya que, en
medios alcalinos, predomina el amoniaco sobre el ion amonio. ElI amoniaco es un

compuesto muy volétil, que escapa facilmente de la disolucidn a la fase gaseosa.
2.2.- Riesgos asociados

Desde un punto de vista agronémico, la presencia de nitrégeno en el agua de riego es positiva,
ya que este elemento, junto con el fésforo y el potasio, constituye uno de los principales nutrientes
que requieren los cultivos. En muchos casos, se afiaden al agua de riego sales que contienen nitrégeno
(urea, sulfato de amonio, nitrato de amonio...), para realizar la fertilizacion y el riego

simultdneamente, en lo que se conoce como fertirrigacion.

Zaragoza et al. (2019) demostraron que regando con aguas regeneradas pueden satisfacerse
las necesidades nutricionales del cultivo del olivo, reduciendo significantemente la cantidad de
fertilizante aportado y llegando, en algunos casos, a prescindir de realizar la fertilizacion, ya que los

nutrientes que contiene el agua de riego satisfacen las necesidades del cultivo.

Sin embargo, la presencia de nitrogeno en el agua de riego, concretamente en forma de
nitrato, constituye un riesgo potencial para las masas de agua. Esto se debe a que el nitrato es un anion
muy movil, que apenas es retenido por las particulas coloidales y se encuentra disuelto en la solucién

del suelo (Arias et al., 2004). En consecuencia, ante episodios de lluvias prolongados o riegos
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copiosos, el anion nitrato es facilmente desplazado por escorrentia o percolacion profunda,

alcanzando masas de agua (acuiferos, rios, lagos...) y alterando su composiciéon quimica.

La cantidad de nitratos que son lixiviados depende de numerosos factores. Entre ellos
destacan el tipo de suelo, la cantidad de nitrégeno aportado y el régimen de pluviosidad. EI pH del
suelo resulta determinante, ya que, en los suelos &cidos, las particulas coloidales adquieren cargas
positivas, que retienen con mas fuerza los aniones, como el nitrato. En suelos basicos, en cambio,
predominan las cargas negativas, que tienen mas afinidad por los cationes, cargados positivamente, y
no retienen a los aniones (Thompson y Troeh, 1982).

Cuando los nitratos alcanzan masas de agua se altera el equilibrio bioquimico del sistema y
se desencadenan los fendmenos de eutrofizacion (Smolders et al., 2010). Ante el aumento de la
disponibilidad de nutrientes, proliferan de forma masiva las algas y el fitoplancton, colonizando
rapidamente el medio e impidiendo que penetre la luz. La falta de energia luminosa, sumada al
agotamiento de los nutrientes precipita la muerte de estos productores primarios. Los organismos
descomponedores digieren esta biomasa muerta, consumiendo oxigeno y liberando dioxido de
carbono al medio, lo que deriva en una acidificacion del agua (Hornung, 1999). En estas condiciones

desfavorables la fauna acuatica acaba abandonando el ecosistema o muriendo.

La presencia de nitratos en el agua también constituye un riesgo para la salud humana
(European Environment Agency, 2000). El consumo de agua con concentraciones de nitrato
superiores a 10 mg-L™* constituye un factor de riesgo para ciertas enfermedades cardiacas. El nitrato
es rapidamente reducido a nitrito en el estdbmago; y este Gltimo compuesto puede reaccionar con

aminas para formar nitrosaminas, que son sustancias carcindgenas (Xiaosi et al., 2013).

La ingesta de nitratos puede provenir, ademas del agua potable, del consumo de vegetales
contaminados (Mehri et al., 2021). Esto constituye una importante amenaza, especialmente en paises
que cuentan con una infraestructura deficiente en materia de tratamiento de aguas residuales. Como
consecuencia, se contaminan los suelos, se deteriora la calidad del agua y se compromete la seguridad
alimentaria. Zendehbad et al. (2022) estudiaron la concentracion de nitratos en diversos alimentos y
concluyeron que los vegetales que se aprovechan por sus raices, tubérculos u hojas (zanahoria, patata,
lechuga...) acumulan mas nitrato que los vegetales que se consumen por su fruto, ya sean horticolas

o frutales (tomate, manzana...).

Otro riesgo asociado al riego con aguas regeneradas, que no ha sido suficientemente
estudiado, es el efecto a largo plazo en la calidad del suelo. Algunas simulaciones y estudios sugieren

que el riego con aguas regeneradas de mala calidad puede conducir a la salinizacion del suelo y la
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acumulacion de elementos toxicos, con la pérdida de potencial productivo que ello conllevaria (Gu
et al., 2019; Mufoz-Sanchez et al., 2018).

2.3.- Los procesos de nitrificacion en aguas regeneradas

Las aguas regeneradas son ricas en diversas formas nitrogenadas, por 1o que en su seno se
dan numerosas reacciones y transformaciones, entre las que destacan los procesos de nitrificacion.
En ellos el ion amonio se oxida en primer lugar a nitrito, en la reaccion de nitritacion. Posteriormente,
el nitrito es oxidado a nitrato, en la reaccion de nitratacion. Estas reacciones son llevadas a cabo por
bacterias nitrificantes, que obtienen la energia necesaria para su metabolismo de las reacciones de
oxidacion. Estas bacterias son altamente susceptibles al pH, la temperatura y la concentracion de
oxigeno disuelto en el medio (Brion y Billen, 2000; Shammas, 1986). Tanto las bacterias responsables
de llevar a cabo estos procesos, como los valores 6ptimos de los factores que determinan la velocidad

de las reacciones varian entre la nitritacion y la nitratacion.

La oxidacién del amonio a nitrito es llevada a cabo por las bacterias oxidantes del amonio,
comunmente conocidas como AOB (Ammonia Oxidizing Bacteria). En este grupo destacan las
bacterias de los géneros Nitrosomonas, Nitrosococcus, Nitrosospira, Nitrosolobus y Nitrosovibrio.
La oxidacion del nitrito a nitrato la realizan las bacterias oxidantes del nitrito, conocidas como NOB
(Nitrite Oxidizing Bacteria), destacando los géneros Nitrobacter, Nitrospina, Nitrococcus y
Nitrospira (Sellner, 1997).

2NHs/+30, - 2NO, +2H,0+4H* (AOB) (4)

2 NO, + 0, — 2 NOs (NOB) (5)

Las reacciones de nitrificacion son procesos de oxidacion en los que se libera energia. En
ellos las moléculas que actGan como reactivos (amonio Yy nitrito) son oxidadas a moléculas que se
encuentran en un estado energético inferior. Para llevar a cabo la reaccion de oxidacion se necesita
un aceptor de electrones que, en el caso de la nitrificacién, es la molécula de oxigeno (Oy). Por este
motivo, las reacciones de nitrificacién consumen oxigeno del medio. Estudios realizados por Alcaide
et al. (2022) en redes de distribucion de aguas regeneradas para el riego evidenciaron que la
concentracion de oxigeno disminuia a lo largo de la red a medida que los procesos de nitrificacion
tenian lugar. Por este motivo, en condiciones anaerdbicas no pueden realizarse estos procesos. Las

ecuaciones también muestran que en el proceso de nitrificacion se liberan protones (H*) al medio.
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Esta liberacion de protones conlleva una acidificacion del medio, es decir, una reduccion del pH del

agua.

Todo esto sugiere que la monitorizacion de la variacion del pH y la concentracion de oxigeno
disuelto en agua, junto con las concentraciones de las distintas formas nitrogenadas, podria ser util

para determinar si estan ocurriendo procesos de nitrificacion en el agua.
2.3.1.- Factores que influyen en la nitrificacion

La nitrificacién es un proceso extremadamente complejo que esta afectado por numerosos
factores bidticos y abioticos de forma directa e indirecta. Es necesario considerar que los factores
abidticos, como el pH o la temperatura, no afectan directamente a la reaccion, sino que condicionan
el desarrollo y la actividad de las bacterias responsables de llevar a cabo dichas reacciones quimicas.
Dado que existe una gran variedad de bacterias nitrificantes (Sellner, 1997), no se pueden definir
valores genéricos de pH o temperatura Optimos para estas reacciones, ya que los valores de estos
factores dependeran de las bacterias en cuestion. Esto podria explicar las discrepancias que hay entre
diversos autores a la hora de cuantificarlos (Figura 3). Los valores 6ptimos de estos factores han sido
principalmente estudiados para los géneros Nitrosomonas y Nitrobacter (Grunditz y Dalhammar,
2001), que son los més conocidos. Sin embargo, muchos autores determinan la influencia de estos
factores para el conjunto de las bacterias oxidantes del amonio (AOB) y el conjunto de las bacterias
oxidantes del nitrito (NOB) (Bae et al., 2002; van Hulle et al., 2007).

2.3.1.1.- Temperatura

La temperatura es uno de los principales factores que afecta al crecimiento bacteriano, ya que
la actividad enzimatica de los microorganismos esta fuertemente condicionada por esta variable. A
temperaturas bajas la afinidad de las bacterias por los sustratos (amonio, nitrito) se ve fuertemente
reducida (Nedwell, 1999); a temperaturas elevadas las proteinas se desnaturalizan y dejan de cumplir

su funcion biologica.

La mayoria de las bacterias nitrificantes, tanto AOB como NOB, crecen en el rango de
temperaturas comprendidas entre 5°C y 45°C. Diversos autores sittan el ptimo entre los 30°C y 40°C
(Bae et al., 2002; Groeneweg et al., 1994). Los ensayos llevados a cabo por Grunditz y Dalhammar
(2001) determinaron que las NOB se desarrollan mejor a temperaturas ligeramente superiores, en el
rango de 35°C — 45°C (Figuras 1y 2).
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2.3.1.2.- pH

La influencia del pH en las reacciones de nitrificacion ha sido ampliamente estudiada.
Ademas de afectar a la actividad bacteriana, el pH del agua también condiciona el equilibrio
NHs/NH4*. Todos los autores concuerdan en que las bacterias nitrificantes son muy sensibles al pH,
si bien, a la hora de determinar valores 6ptimos, existen ligeras discrepancias (Figura 3). Grunditz y
Dalhammar (2001) estudiaron la influencia del pH entre 6 y 9,5 sobre las AOB y NOB por separado.

Al igual que Bae et al. (2002), concluyeron que las bacterias nitrificantes se desarrollan bien en

factor inhibicion por Temperatura - AOB

1.0 L

0.8 +

0.6

0.4 4

0.2 1

0.0

T
10 20 30 40 50
Temperatura (2C)

Figura 1. Efecto de la temperatura sobre las bacterias oxidantes del amonio.
(Modificado de Grunditz y Dalhammar, 2001)

factor inhibicién por Temperatura - NOB

T
10 20 30 40 50
Temperatura (2C)

Figura 2. Efecto de la temperatura sobre las bacterias oxidantes del nitrito.
(Modificado de Grunditz y Dalhammar, 2001)
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medios ligeramente alcalinos. Grunditz y Dalhammar (2001) situaron los valores de pH 6ptimos en
8,1y 7,9 para las AOB y las NOB, respectivamente. Bae et al. (2002), en cambio, concluyeron que
el pH dptimo para ambos grupos de bacterias se sitla, aproximadamente, en torno a 8,6. La Figura 3
muestra el efecto del pH sobre las AOB, y muestra claramente la gran variedad de resultados a los
que diversos autores han llegado al estudiar las reacciones de nitrificacion. Esta variabilidad puede
deberse a que los estudios se han realizado en condiciones diferentes de temperatura, oxigeno disuelto

o salinidad, o que las bacterias implicadas en estas reacciones pertenecen a distintos géneros.

—Suzuki et al. (1974) ——Grunditz und Dalhammar (2001)
—Xie et al. (1999) —Prosser (1990)

—Bae et al. (2002) —van Hulle et al. (2007)

1.2

0.8
[T,

0.6
0.4
0.2
0

4 45 5 55 6 65 7 75 8 85 9 95 10 10.5

pH
Figura 3. Efecto del pH sobre las bacterias oxidantes del amonio segun diversos autores
(Le, 2014)

2.3.1.3.- Oxigeno disuelto

Las dos reacciones que comprende la nitrificacion son procesos aerobios, por lo que la
presencia de oxigeno en el medio es un requisito indispensable. Uno de los principales efectos que
tiene la nitrificacion en el medio es el consumo de oxigeno, como demostraron los estudios realizados
por Alcaide et al. (2022) con aguas regeneradas en redes de riego. Tanto la oxidacion del amonio,
como la oxidacion del nitrito requieren de la presencia de oxigeno disuelto en agua, ya que éste actla
como reactivo y como aceptor de electrones en ambas reacciones. Asi, a medida que la concentracion
de amonio disminuye y la del ion nitrato aumenta, se reduce la concentracion de oxigeno disuelto en

agua.
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Segun Tchobanoglous et al. (2014), la demanda teérica del proceso de nitrificacion es de 4,57
gramos de O, por cada gramo de NH,* completamente oxidado a nitrato. La primera etapa del proceso
de nitrificacidn -la oxidacion del amonio a nitrito- consume 3,57 gramos de O; la oxidacién de nitrito
a nitrato consume los 1,14 gramos de O, restantes. Segin Bae et al. (2002) y Bansal, (1976)
concentraciones de oxigeno disuelto en agua inferiores a 0,5 mg-L* inhiben la actividad de los
organismos nitrificantes. La concentracién limite inferior para una nitrificacién dptima se sitla en 2
mg-L* (Chen et al., 2006; Wheaton et al., 1994). No obstante, investigaciones mas recientes sugieren
que la nitrificacion podria completarse a bajas concentraciones de oxigeno disuelto. Bellucci et al.
(2011) realizaron ensayos en reactores con distintas concentraciones de oxigeno y no observaron
diferencias en la velocidad de las reacciones entre las bajas concentraciones (0,5 mg-L* O,) y las

altas concentraciones (3 mg-L™* O,).
2.3.1.4.- Cantidad de sustrato

La nitrificacion, como cualquier reaccion quimica, esta afectada por la cantidad de sustrato
disponible. Las ecuaciones de Michaelis-Menten y Monod, que tienen una estructura similar,
describen el efecto de la cantidad de sustrato sobre la velocidad de una reaccion quimica y el
crecimiento de las bacterias, respectivamente. Estas ecuaciones muestran gue tanto la velocidad de
reaccion, como el ritmo al que crecen las bacterias presentan una respuesta de tipo hiperbolico frente
a la cantidad de sustrato. Conforme aumenta la disponibilidad de sustrato, se incrementa la velocidad,
que tiende a un maximo asintotico, que es la velocidad maxima. Las ecuaciones se caracterizan

mediante dos parametros:

- Constante de semisaturacion (Ks): es la concentracion de sustrato a la cual la velocidad
de reaccion es la mitad de la méxima. Valores bajos de Ks indican una alta afinidad por
el sustrato; es decir, la velocidad de la reaccién es alta con poca concentracién de
reactivo.

- Velocidad maxima (Vmax): la velocidad de una reaccion mide la rapidez con la que los
reactivos son transformados en productos. La velocidad méxima es la asintota a la que

tiende la velocidad (V), que es funcién de la concentracion de sustrato [S].

A @
max Kg + [S]
Esta expresion podria reescribirse del siguiente modo:
V = Vinax * 0 @)
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donde 6 es un factor de inhibicion, que toma valores de 0 a 1 (donde O representa una
inhibicion total y 1 representa condiciones Optimas para el desarrollo de la reaccion) y es funcion de
la concentracion de sustrato y la constante de semisaturacion (ver Figuras 4y 5).

[S]

=Kt

(8)

En la reaccion de nitritacion (oxidacion del amonio) los reactivos o sustratos son el amonio
y el oxigeno; en la reaccion de nitratacion (oxidacion del nitrito) los sustratos son el nitrito y el
oxigeno. Diversos autores han estudiado la influencia de la concentracion de estos factores sobre la

nitrificacion empleando las ecuaciones de Michaelis-Menten y Monod (Tabla 1).

Tabla 1. Constantes de semisaturacion de la nitrificacion

Parametro Significado Valor Referencia
Kop para AOB Constante de semisaturacion del 0,535 (Daebel et al., 2007)

oxigeno disuelto para AOB

Kop para NOB Constante de semisaturacion del 0,255 (Daebel et al., 2007)

oxigeno disuelto para NOB

Kyua para AOB Constante de semisaturacion del 05 (Pambrun et al., 2006)

amonio para AOB

Kyo, para NOB Constante de semisaturacion del 0,05 (Jones et al., 2007)
nitrito para NOB

Factor inhibicién por concentracién de Oxigeno Disuelto - AOB Factor inhibicion por concentracion de Oxigeno Disuelto - NOB

1.0
0.8 0 4
0.6 7 0.6 -
0.4 5 0.4 4
0.2 0.2
0.0 0.0

0 2 a 6 8 10 0 2 4 5 8 10

[OD] (mg/L) [0D] (ma/L)
Figura 4. Afinidad de AOB por el oxigeno disuelto Figura 5. Afinidad de NOB por el oxigeno disuelto
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2.3.1.5.- Otros

Ademas de verse influenciada por la temperatura, el pH y la cantidad de sustrato disponible,
la nitrificacién también esta afectada por otros factores abiéticos, como la luz, la salinidad o el tiempo

de retencidn del agua (Le, 2014).

La luz actta inhibiendo el crecimiento de las bacterias nitrificantes, incluso a intensidades
bajas (Hagopian y Riley, 1998). Por este motivo, en la superficie de las masas de agua se ven inhibidas
las reacciones de nitrificacion, que se dan preferentemente en zonas con mayor profundidad, en
depdsitos y en tuberias (Bradley et al., 2020). Una alta concentracién de sales en el agua también
puede afectar a la nitrificacion de manera negativa, si bien la influencia de la salinidad no ha sido
suficientemente estudiada (Chen et al., 2006; Le, 2014).

En cuanto a los factores hidraulicos que afectan a los procesos de nitrificacion destacan la
turbulencia y el tiempo de retencién. Segun Chen et al. (2006), la turbulencia favorece la actividad
de los organismos nitrificantes, ya que propicia su dispersion e incrementa el intercambio de oxigeno
con laatmosfera. El tiempo de retencidn, entendido como el periodo de tiempo que el agua permanece
dentro de un sistema (depdsito, conduccidn, etc.), afecta de manera positiva a la nitrificacion (Gujer,
2010). Mientras mas tiempo pase el agua dentro de un sistema en el que las condiciones sean
favorables para el desarrollo de las reacciones de nitrificacion, mayor serd la cantidad de amonio

oxidado a nitrato. Esta afirmacion coincide con los resultados obtenidos por Alcaide et al. (2022).
2.4.- Trabajos previos

Las reacciones de nitrificacion en redes de distribucion de agua han sido estudiadas por
diversos autores (Arminski et al., 2013; Bradley et al., 2020; Digiano et al., 2002; Lipponen et al.,
2002; Liu et al., 2005; Wang et al., 2020; Zhang et al., 2008). Sin embargo, la mayor parte de estos
trabajos se ha centrado en estudiar el proceso de nitrificacién y sus consecuencias, poniendo el foco
en los organismos responsables de Ilevarlo a cabo, y los factores que afectan a su desarrollo. Pocos
autores han tratado de desarrollar modelos que simulen el proceso de nitrificacion (Arminski et al.,
2013; Le et al., 2019; Liu et al., 2005; Pambrun et al., 2006). La escasa literatura al respecto se
compone de modelos que simulan las reacciones de nitrificacion en corrientes libres (Le et al., 2019),
en reactores de biomasa (Pambrun et al., 2006), y en sistemas de agua potable cloraminados (Liu et
al., 2005). Arminski et al. (2013) desarrollaron un modelo para determinar la calidad del agua en
sistemas de distribucion de agua potable. Sin embargo, el modelo es extremadamente complejo,

contiene numerosas variables, y su aplicacion resulta dificil.
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Otros trabajos, como los de Jimenez-Bello et al., (2011) tienen en cuenta el nitrégeno en la
red de distribucién, realizando un balance de entradas y salidas. Sin embargo, no consideran las
transformaciones quimicas que este experimenta. Consideran el nitrdgeno total como una Unica
entidad, sin tener en cuenta la concentracién de las distintas formas nitrogenadas presentes en la

solucion ni las reacciones de nitrificacion.

El modelo desarrollado por Le et al. (2019) simula las reacciones de nitrificacion en un cauce
fluvial en condiciones Optimas de temperatura y oxigeno disuelto. Para ello, plantea tres ecuaciones
diferenciales que simulan la variacion de las concentraciones de los iones amonio, nitrito y nitrato en

el tiempo. Las ecuaciones son las que siguen:

dNH, _(L)W
=—k,* NHy*|1—e ‘a4 9
dt
dNO, _(L)W _(L)W
It =ky* NHyx|1—e ‘L4 —ky, * NOyx(1—e ‘s (10)
dNO; _(L)W
T =k, * NO,x|1—e ‘B (11

donde k, es la constante de oxidacion del amonio (d'), NH, es la concentracion de amonio
(mg-L™Y), t es el tiempo transcurrido (d), ¢, 4 es el tiempo de latencia de las bacterias AOB (d), w es
un factor de forma (adimensional), NO, es la concentracion de nitrito (mg-L™?), t, 5 es el tiempo de

latencia de las bacterias NOB (d), y k,, es la constante de oxidacion del nitrito (d?).

Estas tres ecuaciones simulan las transformaciones que experimentan los tres iones. El signo
negativo en la Ecuacion 9 indica que la concentracion de amonio disminuye en el tiempo. El primer
sumando de la Ecuacion 10 muestra que la concentracion del ion nitrito crece en la medida en la que
el amonio es oxidado; el segundo sumando se corresponde con la oxidacion del nitrito a nitrato.
Finalmente, la Ecuacién 11 es similar al segundo sumando de Ecuacion 10, pero con el signo
cambiado. Esto quiere decir que el ion nitrato aumenta su concentracion en la misma medida en la

que el ion nitrito es oxidado.

Los ensayos realizados por Le et al. (2019) mostraron que el modelo, tras ser calibrado,
resultaba bastante preciso; los datos simulados concordaban con los medidos. Sin embargo, la
aplicacion de este modelo es limitada, ya que ha sido desarrollado para simular el proceso de
nitrificacion en condiciones Optimas de temperatura y oxigeno disuelto, lo que no siempre se

corresponde con la realidad. Aun asi, las ecuaciones diferenciales simulan de forma realista las
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reacciones del nitrogeno (Figura 6). Al comienzo de la reaccion la oxidacion del amonio es
practicamente imperceptible, la concentracidn decrece a un ritmo muy lento. Posteriormente, el ritmo
de oxidacion del amonio se acelera y su concentracién disminuye de manera exponencial. La
concentracion del ion nitrito crece a medida que el amonio se oxida, y alcanza un pico maximo, en el
momento en el que la velocidad de oxidacién del nitrito supera a la velocidad de oxidacion del
amonio. Finalmente, la concentracién del nitrito disminuye en favor del nitrato, que alcanza su
maximo asintotico cuando todo el amonio y todo el nitrito han sido oxidados. La concentracion final

de nitrato es igual a la suma de las concentraciones iniciales de amonio y nitrito.

10

Concentracion (mg/L)

Tiempo (dias)

Figura 6. Simulacion realizada con el modelo de Le et al. (2019)

Otro inconveniente que presenta este modelo es que simula reacciones de oxidacion
completas. No tiene en cuenta el posible efecto de factores limitantes (pH, temperatura, oxigeno
disuelto, cantidad de sustrato...). Este modelo simula que todo el amonio inicial acaba completamente
oxidado a nitrato, y considera al nitrito como un estado intermedio. En condiciones reales, la
nitrificacion acidifica el medio y consume oxigeno, lo que hace que la velocidad de la reaccion vaya
disminuyendo y, en muchas ocasiones, no se consiga una oxidacion completa del amonio y, en

consecuencia, coexistan los tres iones cuando la reaccion finaliza.
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2.5.- El proyecto REUTIVAR

Este trabajo se enmarca en el Grupo Operativo Reutivar 2.0 (www.reutivar2.eu), que busca
profundizar y ampliar los resultados obtenidos en el primer Grupo Operativo Reutivar
(www.reutivar.eu). El objetivo principal de este primer Grupo Operativo fue el desarrollo de un
modelo de riego sostenible, basado en la optimizacion del uso de aguas regeneradas para el riego del

cultivo del olivar.

Reutivar demostrd que el riego con aguas regeneradas en el olivar es una alternativa viable y
sostenible. EI modelo de fertirriego desarrollado permite realizar una planificacién de riego 6ptima
para una dotacion dada, teniendo en cuenta la meteorologia, la calidad del agua regenerada y el tipo
de suelo. Este modelo da, ademas, unas recomendaciones de abonado en base a la composicién
guimica del agua de riego, que es rica en nutrientes. Los resultados obtenidos en Reutivar demostraron
que, regando con aguas regeneradas, se puede reducir la cantidad de fertilizante aportado al cultivo,

con los beneficios econdmicos y medioambientales que esto conlleva.

En este proyecto se observé también una fuerte variacion espacio-temporal de la calidad del
agua de riego. Los analisis de agua llevados a cabo mostraron que a lo largo de la red de distribucion
se producian fendmenos de nitrificacion. Las parcelas mas distantes del sistema de bombeo recibian
agua con una concentracioén de nitratos superior. La concentracién de amonio, por el contrario,
disminuia a lo largo de la red. Esto evidenciaba que el amonio estaba siendo oxidado a nitrato, lo que

confirmaba que en la red se producian reacciones de nitrificacion.

Partiendo de los resultados obtenidos en el primer proyecto, el Grupo Operativo Reutivar 2.0
establecié como uno de sus principales objetivos desarrollar una herramienta para modelizar las
reacciones de nitrificacion en lared, con el fin de simular la variacion que experimenta la calidad del
agua desde la impulsion hasta las distintas parcelas. De este modo, se puede predecir, a partir de una
calidad de agua inicial en el sistema de bombeo, la concentracion de las distintas formas nitrogenadas
en el agua que llega a cada parcela de la Comunidad de Regantes. Esto permitira que los agricultores
realicen una fertilizacion de precision teniendo en cuenta la calidad del agua que realmente reciben

en su explotacion.
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3.- OBJETIVOS

El objetivo principal de este proyecto es el desarrollo y la calibracién de un modelo que
permita simular las reacciones de nitrificacion en redes de distribucién de agua de riego abastecidas
con aguas regeneradas. Este modelo se denominard NITRINET.

Como objetivos secundarios se pretende con NITRINET:

- Simular las transformaciones que experimenta el nitrégeno a lo largo de la red, para
determinar la calidad del agua que llega a cada regante. De este modo, a partir de una
calidad de agua inicial introducida al modelo, éste deberd ser capaz de simular los
procesos de nitrificacion que ocurren en las conducciones.

- Determinar las concentraciones de las diferentes formas nitrogenadas en todos los puntos
de la red.

27



4.- ZONA DE ESTUDIO

NITRINET se desarrollara a partir de los datos de calidad de agua tomados entre 2018 y 2020
en la Comunidad de Regantes (CR) de Tintin (Montilla, Cérdoba), tomados dentro del proyecto
REUTIVAR (Alcaide et al., 2022). Esta CR recibe el agua regenerada procedente de la Estacion de
Depuracion de Aguas Residuales (EDAR) de Montilla. La CR cuenta con una superficie de 650 ha,
en las que predomina el cultivo del olivo (Olea europaea subsp. europaea L.); también se cultiva, en
menor medida, la vid (Vitis vinifera L.). El riego se realiza mediante goteo subterraneo, con goteros

autocompensantes de 2,2 L/h, espaciados a 1 metro y enterrados a una profundidad de 40 cm.

El agua regenerada procedente de la EDAR es impulsada a una balsa de decantacion, y
posteriormente, a una balsa de almacenamiento, donde se le aplica un tratamiento de ultrasonidos
para reducir la concentracion de algas. A continuacion, el agua pasa al sistema de impulsion, que se
encarga de dotar a la corriente de la energia suficiente para alcanzar todos los puntos de la CR,
satisfaciendo los requisitos de presion minima. La filtracion actual del agua se realiza mediante un

sistema de filtros de mallas (Figura 7).

Sistema de filtracién

(o
by )
=
=

Balsa de decantacion

Balsa de almacenamiento

EDAR Montilla

Figura 7. a) Vista general. b) Balsas y caseta de riego de la CR. c) EDAR de Montilla.
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Durante la campafa se riega todos los martes, jueves, sdbados y domingos de 00:00 a 8:00

de la mafiana (Figura 8), ya que esta franja horaria se corresponde con el periodo P6, lo que permite

reducir los costes asociados a la tarifa eléctrica. El riego se realiza de manera simultanea en toda la

CR, con fertilizacion centralizada. No obstante, desde la CR Tintin se esta impulsando el proyecto de

una instalacién fotovoltaica, para reducir la demanda energética de la red y ahorrar costes. Esto

también implicaria un cambio en la programacién de riego, ya que este deberia realizarse durante el

dia, para aprovechar la energia generada por los médulos fotovoltaicos.

Horas Lunes Miércoles |Jueves i Sdbado

0:00 1:00 -

1:00 2:00 -

2:00 3:00 -

3:00 4:00 -

4:00 5:00 -

5:00 6:00

6:00 7:00

7:00 8:00

8:00 9:00 - - - - - -
9:00 10:00 - - - - - -
10:00 11:00 - - - - - -
11:00 12:00 - - - - - -
12:00 13:00 - - - - - -
13:00 14:00 - - - - - -
14:00 15:00 - - - - - -
15:00 16:00 - - - - - -
16:00 17:00 - - - - - -
17:00 18:00 - - - - - -
18:00 19:00 - - - - - -
19:00 20:00 - - - - - -
20:00 21:00 - - - - - -
21:00 22:00 - - - - - -
22:00 23:00 - - - - - -
23:00 0:00 - - - - - -

4.1.- Andlisis de la calidad de agua

Figura 8. Programacion de riego de la CR Tintin

Para calibrar las ecuaciones y los parametros que integra NITRINET se emplearan datos de

calidad de agua tomados en diferentes puntos de la red de distribucion de la CR Tintin a lo largo de

tres camparnias de riego (2018, 2019, 2020) en la primera fase de Reutivar. Los puntos de muestreo

son los que se muestran en la Figura 9. El modelo NITRINET tratara de explicar las transformaciones

que se producen en la calidad del agua entre la salida del sistema de filtracion, y los puntos 1, 2, 3, 4,

5y 6. Dichos datos empleados pueden consultarse en Alcaide et al. (2022).
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Figura 9. Puntos de muestreo de la calidad del agua en la CR Tintin

A excepcidn de las balsas y el sistema de filtracidn, la toma de muestras se realiza localizando
los terminales de los ramales portagoteros. Se deja correr el agua durante unos diez segundos y se
procede al llenado de tres botes de plastico, que se analizaran posteriormente en el laboratorio. El
primer bote servira para el analisis de la clorofila y la concentracion de algas, el segundo, para el
analisis microbiologico (colifagos, nematodos, E. colli...) y el tercero, fundamentalmente, para la
determinacion de la concentracion de nutrientes (amonio, nitrato, fosfato, nitrégeno organico...).
Ademas de los tres botes de plastico mencionados, se llena un cubo de 10 litros de capacidad, donde
se introduce un medidor portatil multiparamétrico, para realizar un analisis “in situ” de los siguientes
parametros fisico-quimicos del agua: pH, temperatura, oxigeno disuelto, conductividad eléctrica,

solidos disueltos totales y potencial redox.

Los parametros de calidad de agua que se analizaran para desarrollar NITRINET son los

siguientes:

- Concentracién de amonio (NHs*) en mg-L™*

- Concentracién de nitrato (NO3) en mg-L*

- pH

- Temperatura del agua en °C

- Concentracién de oxigeno disuelto en agua, en mg-L*
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Con los datos reales de calidad de agua se modelizard la variacion de estos pardmetros entre
el sistema de filtracion y cada nodo de la red. Estas variaciones se relacionaran con el tiempo de viaje
del agua (previamente calculado) y, de este modo, se tratara de calibrar las ecuaciones que integran

el modelo.
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5.- METODOLOGIA
5.1.- Planteamiento del modelo

El modelo NITRINET pretende simular las reacciones de nitrificacion que se dan en la red
de distribucién de agua de riego de la CR Tintin. Para ello, contard con un modelo representacion de
la red de distribucion, que se implementara en Epanet (Rossman et al., 2020) para realizar
simulaciones hidraulicas y calcular el tiempo de viaje del agua hasta cada nodo. EI modelo integrara
también ecuaciones que simulan las transformaciones quimicas que experimenta el nitrégeno en la
red. Estas transformaciones son funcién, entre otros parametros, del tiempo. Por lo que el modelo

estimard la calidad del agua que llega a cada hidrante en funcion del tiempo de viaje.

Los datos reales de calidad de agua, tomados a lo largo de la red, permitiran determinar la
influencia de parametros como la temperatura o el pH sobre las reacciones de nitrificacion. Esta
influencia también seré contrastada con la revision de bibliografia al respecto. Los datos procedentes
de los analisis de calidad seran Utiles para estudiar la variacion de la concentracion de los nutrientes,
el pH y el oxigeno disuelto a lo largo de la red; desde la impulsion hasta los diferentes hidrantes.
Estas variaciones reales seran comparadas con las calculadas por NITRINET, lo que permitira ajustar
los pardmetros y calibrar el modelo.

NITRINET
Datos reales
calidad agua
| Calibraciéon modelo ‘
Ecuaciones

diferenciales

Simulacion
nitrificacion

Calibracion |

Modelo CR Tintin

’ Tiempo de viaje |/
. -

| Modelizacion nitrificacion |

Modelizacion hidraulica |

Figura 10. Esquema general de NITRINET



5.2.- Mddulos
El modelo se estructura en tres modulos principales, como indica la Figura 10:

- Modelizacion hidraulica: se encarga de calcular los tiempos de viaje del agua a partir del
modelo de la red de distribucion de la CR Tintin y el software Epanet.

- Modelizacion nitrificacion: integra las ecuaciones diferenciales que simulan la variacion del
pH y la concentracion de amonio, nitrito, nitrato y oxigeno a lo largo de la red de distribucién. El
tiempo de viaje, junto con la influencia de pardmetros como la temperatura o el pH, determinara la

calidad del agua que llega a cada hidrante.

- Calibracidn: este médulo se encarga de comparar los datos de calidad de agua predichos por
el modelo con los datos reales tomados en la CR. Ajusta los diferentes parametros del modelo para
que los datos simulados y los datos reales sean lo méas parecidos posible.

5.2.1.- Médulo 1: Modelizacion hidraulica

Importando el modelo de la red de distribucion de la CR en Epanet (Rossman et al., 2020),
se puede realizar una simulacidon hidraulica para determinar el tiempo de viaje del agua, que es el
periodo de tiempo que transcurre desde que el agua es impulsada en el bombeo hasta que llega a los
distintos nodos que integran la red. El célculo del tiempo de viaje tiene en cuenta las demandas de
cada hidrante (expresadas como caudales) y los diametros de las tuberias. Con estos datos el software
es capaz de calcular la velocidad en las conducciones. Teniendo en cuenta la distancia desde la
impulsion hasta los nodos y conociendo la velocidad en las distintas secciones, Epanet calcula el
tiempo de viaje de todos los nodos. Para realizarlo es necesario configurar las opciones de simulacion.
Epanet realiza por defecto andlisis hidraulicos orientados al céalculo de presiones, caudales, pérdidas
de carga, etc. Para calcular el tiempo de viaje es necesario configurar la simulacion seleccionando la
opcion ‘Quality’ y el parametro ‘Age’. Se realiza una simulacion de un evento de riego, por lo que se
establece una duracion de la simulacion en periodo extendido de 8 horas. La calidad del agua que
llega a cada nodo sera funcion del tiempo que tarda el agua en llegar desde el sistema de impulsion

hasta el nodo en cuestion (Alcaide et al., 2022).

Para integrar el simulador Epanet en NITRINET se emplea la libreria Epanet Python Toolkit
(EPyT), desarrollada para el lenguaje de programacion Python. Esto permitird simular el
comportamiento hidraulico de la red, con el fin de estimar los tiempos de viaje del agua desde el
sistema de impulsidén hasta los nodos que conforman la red de distribucidn. La integracion de Epanet

en el modelo agiliza y facilita los célculos, ya que NITRINET incorpora el archivo de la red de
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distribucion (con formato .inp) y todas las funciones de céalculo de Epanet, incluidas en la libreria
EPyT. El software Epanet permitiria realizar estas mismas operaciones, sin necesidad de recurrir a un
programa auxiliar basado en la libreria; sin embargo, el procedimiento seria mucho mas lento. Seria
necesario cargar el archivo de la red en Epanet y configurar el programa para que realice el calculo
de los tiempos de viaje. Ademas, en Epanet la presentacion de los datos, tanto grafica como numérica,
es mas limitada y ofrece menos posibilidades para la interpretacion de los resultados. En definitiva,
el desarrollo de NITRINET en Python amplia las posibilidades que el software Epanet ofrece, debido
a la versatilidad de este lenguaje de programacién y la enorme cantidad de funciones que ofrecen sus

multiples librerias.
5.2.2.- Médulo 2: Modelizacion de la nitrificacion

Para modelizar los procesos de nitrificacion en la red de distribucion se adapta el modelo
desarrollado por Le et al. (2019) para corrientes libres. Las tres ecuaciones diferenciales (Ecuaciones
9-11) se simplifican, suprimiendo el tiempo de latencia bacteriano y eliminando por tanto la influencia
del factor de forma w. Se considera que las bacterias ya estan presentes en las aguas residuales y, por

lo tanto, estan aclimatadas y en condiciones de llevar a cabo las reacciones de nitritacion y nitratacion.

Como principal novedad, NITRINET simula las reacciones de nitrificacion en condiciones
no éptimas de temperatura y oxigeno disuelto. El modelo desarrollado por Le et al. (2019) Unicamente
es aplicable en condiciones de abundancia de oxigeno y temperatura adecuada. Ademas, NITRINET

incorpora el efecto que tienen los siguientes factores sobre la velocidad de las reacciones:

- Concentracién de amonio (Oyya4)

- Concentracion de nitrito (6y02)

- pH (Opn)

- Concentracion de oxigeno disuelto en agua (8,p)

- Temperatura (67)

La influencia de estos factores (8) se determina por separado para las bacterias AOB vy las
NOB. Estos pardmetros toman valores de 0 a 1, donde O implica una inhibicion total de la
nitrificacion, y 1 implica que las condiciones son dptimas para el desarrollo de la reaccién. Para
cuantificar estos valores se revisa bibliografia al respecto (Grunditz y Dalhammar, 2001; Daebel et
al., 2007; Pambrun et al., 2006; Jones et al., 2007), en la que se estudia el efecto de cada uno de estos

factores sobre la velocidad de la nitrificacion por separado.
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Para determinar la influencia de la temperatura y el pH sobre la actividad de las AOB y NOB
en las reacciones de nitrificacion, se adaptan los resultados obtenidos por Grunditz y Dalhammar
(2001) en sus ensayos. Estos investigadores estudiaron el efecto de la temperatura y el pH sobre la
tasa de oxidacion del amonio y del nitrito (expresada en mg-L*-h') estudiando la respuesta de las
bacterias. Para modelizar el efecto de estas variables mediante un parametro adimensional, se toman
las curvas de tasa de oxidacion y se aplica una transformacién para escalarlas entre 0 y 1. Esto se

consigue dividiendo todos los valores entre el valor méaximo, que tomara de valor la unidad.

Este modelo también simula el efecto que la propia nitrificacion tiene sobre el pH del medio
y la concentracion de oxigeno disuelto. Estos dos pardmetros afectan a la velocidad de las reacciones,
pero las reacciones también condicionan los valores de pH y oxigeno disuelto. A medida que amonio
y nitrito son oxidados, el pH se reduce y la concentracion de oxigeno disuelto en agua disminuye, ya
que las reacciones de nitrificacion liberan protones al medio y consumen oxigeno. Estos dos

fendmenos seran simulados mediante las Ecuaciones 15 y 16.

El modelo NITRINET, desarrollado para simular las reacciones de nitrificacion, se compone

de las siguientes ecuaciones diferenciales:

dNH,
dt = —kg * epH * O % Oypg * Oop * NHy (12)
dNOZ ! I !
dt = kg * epH * O * Oypg * Opp * NHy — ky * ng * 07" * Oyog *x Opp” * NO, (13)
dNO; , , ,
dt = ky * epH * 01 * Oyog *x Opp * NO, (14)
doD dNH, +h dNO; 15
=q * *
a4 dt (15)
dpH dNH
i A (16)

Donde NH, es la concentracion de amonio (mg-L?); k, es la constante de oxidacion del
amonio (h); 6, es el factor de inhibicion por pH para las bacterias AOB; 6 es el factor de
inhibicion por temperatura para las bacterias AOB; 044 €s el factor de inhibicidn por concentracion
de sustrato para las bacterias AOB; 6, es el factor de inhibicién por concentracion de oxigeno
disuelto en agua para las bacterias AOB; NO, es la concentracion de nitrito (mg-L™); k,, es la

constante de oxidacion del nitrito (h™); 6, es el factor de inhibicion por pH para las bacterias NOB;
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61" es el factor de inhibicion por temperatura para las bacterias NOB; 8., €s el factor de inhibicién

!

por concentracion de sustrato para las bacterias NOB; 6,5’ es el factor de inhibicién por
concentracion de oxigeno disuelto en agua para las bacterias NOB; OD esa la concentracion de
oxigeno disuelto en agua (mg-L™2); a y b son parametros adimensionales que relacionan el consumo
de oxigeno con la variacion de la concentracion de amonio y nitrato; NO5 es la concentracion de
nitrato (mg-L™?), pH es el valor del pH del agua; ¢ es un parametro adimensional que relaciona la

variacion del pH con la variacion de la concentracion de amonio.

Las Ecuaciones 12-14 muestran las transformaciones que los iones amonio, nitrito y nitrato
experimentan a lo largo del proceso de nitrificacion. EI primero se oxida gradualmente, por lo que su
concentracion disminuye en el tiempo. El ion nitrito tiene un comportamiento mas complejo; su
concentracién aumenta a medida que el amonio es oxidado, pero inmediatamente disminuye cuando
es oxidado a nitrato. Esta oxidacion del nitrito a nitrato esta representada en el segundo sumando de

la Ecuacidn 13. La concentracion del ion nitrato crece a medida que el nitrito es oxidado.
5.2.3.- Calibracion

Para estimar los parametros a, b y ¢ de las ecuaciones que simulan el consumo de oxigeno y
la variacion del pH durante las reacciones, se emplea la libreria pyMCMCstat de Python. Esta libreria
integra los métodos de Monte Carlo basados en Cadenas de Markov (MCMC). Los métodos MCMC
son una clase de algoritmos utilizados para generar muestras de cualquier distribucion (normalmente
complejas y multidimensionales) y poder aproximarlas. Estos algoritmos surgen de la combinacion

de los Métodos de Monte Carlo y las Cadenas de Markov, que se explican a continuacion.
5.2.3.1.- Métodos de Monte Carlo

Los Métodos de Monte Carlo son métodos de simulacion que permiten modelar variables
aleatorias complejas mediante la generacién de numeros aleatorios. Se trata de un método no
deterministico, que se emplea para aproximar expresiones matematicas complejas, dificiles de
computar y de evaluar con exactitud. Estos algoritmos tienen importantes aplicaciones en el calculo
de é&reas y volimenes complejos. Una aplicacion clasica de los Métodos de Monte Carlo es el célculo

aproximado del nimero 7 mediante sucesivas iteraciones.

Supongamos un cuadrado de 2 metros de lado, en cuyo interior se inscribe una circunferencia
de radio 1 metro. A continuacién, se lanzan, de manera aleatoria 1.000.000 dardos dentro del

cuadrado, teniendo todos los puntos la misma probabilidad de ser alcanzados. Cabe esperar que, tras

36



un namero significativo de lanzamientos, los dardos se habran repartido uniformemente por todo el

cuadrado (Figura 11). De este modo, se cumple la siguiente expresion:

Dardos dentro circunferencia  Area circunferencia

17)

Lanzamientos totales Area cuadrado

2
N/

Figura 11. Lanzamientos aleatorios

De este modo, a partir del area del cuadrado, contando el nimero de lanzamientos que
impactaron dentro de la circunferencia y dividiéndolo por el nimero total de lanzamientos, podemos

obtener el area de la circunferencia, que, en este caso, por ser el radio la unidad, es igual a .

Si no conociésemos el nimero m, el célculo del &rea seria muy costoso computacionalmente,
ya que, lo que hacen las computadoras al calcular areas y volumenes complejos es subdividir el cuerpo
en pequefios cuadrados o cubos infinitesimales, y sumarlos todos. Esto requiere de una alta capacidad
de computacién. En cambio, generar un nimero aleatorio, que representa una posicion en el espacio,
y comprobar si estd dentro o fuera del cuerpo en cuestion es mucho més sencillo y rapido. El problema

planteado se podria resolver mediante el siguiente cédigo en Python:

numpy np

(n) :
= np.random.uniform (-
np.random.uniform (-

(X**2 + y**2) <=

circ +=

*

AreaCuadrado =

AreaCirc = (circ/n) * AreaCuadrado
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En este caso obtenemos Area circunferencia = 3,142811. El area de un circulo de radio
igual a la unidad es ™ = 3,141592. Se observa, por lo tanto, que los Métodos de Monte Carlo son

Gtiles para aproximar con mucha precision variables complejas.
5.2.3.2.- Cadenas de Markov

Una cadena de Markov es un proceso estocastico, que resulta de la concatenacion de eventos
0 estados, en el que la probabilidad de que ocurra un evento x,, depende exclusivamente del evento
inmediatamente anterior x,,_;. Una cadena de Markov se compone de los posibles estados visitables
por la cadena, y la matriz de transicidn, que recoge de forma matricial las probabilidades de pasar de
un estado a otro. Supongamos un ejemplo con tres estados posibles (1, 2 'y 3) y la siguiente matriz de

transicion (Figura 12):

0.8 To
.2
° 02 08 0
5 3 From ° 0.4
o 0.5 3 5

Figura 12. Ejemplo de cadena de Markov con su matriz de transicion asociada
(Fuente: Zweig Media)

Las cifras coloreadas sobre las flechas muestran la probabilidad de pasar de un estado a otro
de la cadena. Si nos encontramos en el estado 1, hay un 80% de probabilidad de que el siguiente
estado que visite la cadena sea el 2, y un 20% de probabilidad de que el siguiente estado vuelva a ser
el 1. En el estado 2, en cambio, no se permite la opcidn de repetir, hay un 60% de probabilidad de
pasar el al estado 3 y un 40% de pasar al estado 1.

La principal propiedad de las cadenas de Markov es que la probabilidad del siguiente estado
que visitara la cadena depende exclusivamente del estado inicial, que a su vez depende del estado
inmediatamente anterior. Un ejemplo sencillo seria una cadena de Markov que tratase de explicar la
relacion entre las sucesivas cosechas anuales. Podemos definir tres estados posibles (cosecha buena,
media y baja). Debido a la veceria, normalmente afios de cosechas abundantes se suceden con afios

de cosechas bajas. Esto encajaria con la propiedad de Markov; suponemos que la cosecha del afio que
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viene depende exclusivamente de la cosecha del afio actual. Podriamos simular una cadena de Markov

mediante el siguiente codigo en Python:

A continuacion, se muestran la matriz de transicion y la cadena de Markov simulada (15

cosechas consecutivas, comenzando con un afio de cosecha baja) (Figura 13):

Estado posterior
Baja Media Alta
Baja 0,2 0,4 0,4
Estado
) Media 0.4 0,4 0,2
anterior
Alta 0,7 0,3 0

--> Medla

--> Media

Figura 13. Simulacion de una cadena de 15 eventos con 3 estados posibles, con su matriz de transicion asociada
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Las cadenas de Markov tienen importantes aplicaciones en la simulacion de modelos en
diversos campos, entre los que destacan la meteorologia, los modelos epidemiolégicos, los juegos de

azar y la economia y las finanzas.
5.2.3.3.- Métodos de Monte Carlo basados en Cadenas de Markov (MCMC)

Los métodos MCMC surgen de la combinacion de los métodos de Monte Carlo con las
cadenas de Markov. Estos algoritmos se emplean para generar muestras de distribuciones complejas
y poder aproximarlas para realizar inferencia. Entre sus aplicaciones destacan la simulacion vy el

analisis de modelos estadisticos y matematicos.

La idea central de los métodos MCMC es construir una cadena de Markov que se aproxime
gradualmente a la distribucién de probabilidad deseada. En la estimacion de los pardmetros de las
ecuaciones, el objetivo de los métodos MCMC es que el algoritmo converja en torno a la distribucion
de probabilidad real de los pardametros. En cada paso de la cadena se propone un nuevo estado, que
se acepta o se rechaza comparando el resultado obtenido con la distribucién de probabilidad objetivo.
A medida que la cadena avanza, la distribucién de probabilidad de los estados visitados se aproxima
a la distribucion de probabilidad objetivo (ver Figuras 14 y 15).

Los métodos MCMC son muy utilizados en diversas areas, como la estadistica, la fisica, la
biologia o la informaética, entre otras. Algunos ejemplos de su aplicacién incluyen el andlisis de datos
bayesianos, la simulacion de modelos estocasticos y la estimacion de parametros en modelos
matematicos. Estos métodos requieren de alta capacidad de computacion, ya que el algoritmo
converge a partir de un niimero elevado de iteraciones (1000, 10000, 100000...). Pero si el algoritmo
se implementa correctamente, y los datos tienen capacidad explicativa, la convergencia de la cadena

esta garantizada (ver Figuras 14, 27 y 29).

En este caso, los métodos MCMC se emplean parar estimar los pardmetros de las ecuaciones
que componen NITRINET. En la estimacion de cada parametro se sigue el mismo procedimiento,
con el fin de obtener el valor mas probable para el parametro, a partir de los datos reales de calidad
de agua tomados en la CR. El procedimiento de calibracién es el que sigue: se introduce la ecuacion
en la que se encuentra el parametro a optimizar (por ejemplo, la ecuacion que simula la reduccion del
pH en funcidn de la oxidacion del amonio). Asimismo, se introducen los valores reales de las variables
que intervienen en la ecuacién (variacion de la concentracién de amonio) y los resultados a los que
deberia aproximarse la funcién (disminucion del pH) una vez que la estimacion del parametro haya

finalizado.
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Se establece un valor inicial para el pardmetro (referido en el codigo como initial guess), y
opcionalmente, para reducir el tiempo de computacion, se pueden establecer limites superiores e
inferiores, si se sabe que el pardmetro se encontrard en un rango de valores determinado, o si se
conoce, por ejemplo, que el pardmetro tiene que ser positivo o negativo. A continuacion, el algoritmo
resuelve la ecuacién con el parametro propuesto y compara el resultado obtenido con el resultado real
(en este caso, la variacién real del pH). Acto seguido, repite el procedimiento con un nuevo valor para
el pardmetro. Si el nuevo resultado es mas preciso que el anterior, se descarta el valor anterior y se
toma como valido el nuevo. Aqui es donde se observa la nocion de la cadena de Markov; los valores

gue la cadena va tomando dependen exclusivamente del estado anterior.

El proceso se repite durante miles de iteraciones, obteniendo cada vez valores mas precisos,
hasta que el pardmetro se estanca en torno a un valor, que es el mas probable. Se dice entonces que
el algoritmo ha convergido en torno al valor mas probable. Las estimaciones obtenidas en las primeras
iteraciones, que son mas imprecisas y erraticas, se descartan. Esto se conoce como el burn in o el
guemado de los datos iniciales (Figura 14). Una vez eliminados estos valores, se calcula el promedio
de los valores restantes y el error estandar. Finalizado el proceso de estimacion, el programa devuelve
el valor méas probable para el parametro y el error estandar asociado, asi como el grafico de la funcién

de densidad de probabilidad del parametro (ver Figuras 28 y 30).

La Figura 15 muestra graficamente el funcionamiento de los métodos MCMC. Partiendo de
un valor inicial establecido (representado en la Figura con un aspa negra), se calcula el resultado de
aplicar ese valor en la ecuacion, y se compara con la distribucion objetivo. Llegados al siguiente punto
de la cadena, se propone un nuevo valor, que sera aceptado (flechas azules), si se aproxima mas a la
distribucion objetivo, o rechazado (flechas verdes), en caso de que se aleje de la distribucion objetivo.
La idea central del algoritmo es que, a cada paso que avanza la cadena, la probabilidad de que el valor
propuesto se aproxime al valor objetivo es mayor. Si bien, esto se consigue, como se ha mencionado
anteriormente, con un elevado nimero de iteraciones. Por este motivo, los métodos MCMC requieren

de una alta capacidad computacional.
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10
\ Datos eliminados en el burn in

el

Sampled Variable

100 200 300 400 500

Iterations

Figura 14. Método MCMC con eliminacidn de los datos iniciales (Fuente: Julia Lang)

— Markov Chain (Correlated Samples from
‘posterior’ distribution.)

——> Rejected Proposal

Likelihood

Figura 15. Representacion grdfica del funcionamiento de los métodos MCMC (Fuente:
The Alan Turing Institute)
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5.3.- Codificacion

Estas ecuaciones, asi como la influencia de los factores de inhibicion, son implementados en
el lenguaje de programacion Python; concretamente en la versién 3.11. Este es un lenguaje de
programacion de muy alto nivel, orientado a objetos y globalmente extendido, que se caracteriza por
una sintaxis sencilla y legible, y una gran versatilidad. Ademaés, Python esté desarrollado bajo licencia
de codigo abierto, lo que permite su libre uso y distribucion.

Otra de las principales ventajas de Python es la cantidad de librerias disponibles, que se
encuentran en constante desarrollo. Existen librerias para todos los propositos: algebra lineal, calculo
diferencial, estadistica, representacion de graficas, desarrollo de interfaces... En la elaboracion de

este modelo se han empleado las siguientes: Epyt, NumPy, pyMCMCstat, Pandas, SciPy y Matplotlib.

Numpy se caracteriza por incluir numerosas funciones que facilitan las operaciones con
vectores, matrices y conjuntos de datos, en general. Pandas es una libreria orientada a la manipulacién
y el analisis de datos. Introduce el concepto de DataFrame, que es una estructura que agiliza la
indexacion y la manipulacion de conjuntos masivos de datos. Dentro de la libreria SciPy, se ha
empleado el mddulo scipy.integrate.odeint, que incluye funciones que permiten resolver ecuaciones
diferenciales. Finalmente, para elaborar gréaficos y representar los resultados se han empleado las
funciones de la libreria Matplotlib.
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6.- RESULTADOS Y DISCUSION
6.1.- Datos de partida

Alcaide et al. (2019, 2020, 2022) estudiaron en la CR Tintin la calidad de las aguas
regeneradas en diferentes campafias de riego. En estos estudios llegaron a la conclusion de que en la
red de distribucion se producian fendmenos de nitrificacion, ya que encontraron una correlacion
positiva entre la longitud de la tuberia y la concentracion de nitrato, y, por el contrario, una correlacion
negativa entre la longitud de la tuberia y la concentracion de amonio. Es decir, a mayor distancia
entre la impulsion y el hidrante, menor contenido de amonio y mayor contenido de nitrato. Ademas,
en los analisis de calidad de agua llevados a cabo, se observaba como la concentracién de oxigeno
disuelto en agua y el pH disminuian a lo largo de la red. Esto evidenciaba que en la red de distribucién
se daban reacciones de nitrificacion. Estos resultados concuerdan con los obtenidos por Wang et al.
(2016).

6.2.- Modelizacion hidraulica

Tras implementar la red de distribucién de la CR Tintin en el software Epanet (Figura 16), se
obtiene una vista general de la misma, y se procede a la realizacion de la simulacion hidraulica,

mediante la cual se determinan los tiempos de viaje.

Impulsién

Figura 16. Vista general de la red de distribucidn de la CR Tintin en Epanet

Empleando las funciones de la libreria EPyT, se ha desarrollado un programa que permite

calcular el tiempo de viaje del agua desde la impulsion hasta los nodos que componen la red de

44



distribucion (Anexos 111, 1V, V). El resultado se muestra en las Figuras 17 y 18, donde se presentan

cinco nodos elegidos al azar, que constituyen una muestra representativa de la CR.

0.0 0.5 1.0 15 2.0
Water Age (hours)

Figura 17. Tiempo de viaje del agua (horas)

El tiempo méximo de viaje del agua es de 2,38 horas. Los nodos con mayor tiempo de viaje

se encuentran en la zona sureste de la CR, donde rondan las 2 horas (Figura 17). Los nodos situados

en la zona norte,

préximos al sistema de impulsion, tienen tiempos de viaje mucho més bajos,

inferiores a 30 minutos. El promedio del tiempo de viaje de todos los nodos de la red es de 0,95 horas,

lo que equivale a 57 minutos. El calculo del tiempo de viaje resulta clave para modelizar los procesos

de nitrificacion y, en consecuencia, determinar la calidad del agua de riego que llega a cada nodo de

la red.

Tiempo de viaje (h)

2.5

0 100 200 300 400 500 600
Minutos transcurridos desde el inicio del riego

Nodo A

Nodo B

Nodo C

Nodo D Nodo E

Figura 18. Cdlculo del tiempo de viaje en un episodio de riego de 8 horas
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Las Figuras 17 y 18 muestran el calculo del tiempo de viaje en cinco nodos distribuidos por
la CR en un episodio de riego de 8. El programa considera que, en el instante inicial, cuando comienza
el riego, el agua tiene una edad de 0 segundos. Conforme avanza la simulacién, los tiempos de viaje
se incrementan progresivamente, hasta que se alcanza el tiempo de viaje especifico de cada nodo, que
es el tiempo que tarda el agua en llegar desde la impulsion hasta el nodo en cuestion. Los nodos méas
alejados del bombeo, como el D y el E, tardan mas tiempo en estabilizarse y alcanzar su tiempo de
viaje, que supera las 2 horas. Esto tiene consecuencias en la concentracion de nutrientes que les llega,
ya que el agua ha permanecido mas tiempo en las conducciones, donde es susceptible de sufrir

transformaciones quimicas, como la nitrificacion.
6.3.- Modelizacion para la nitrificacion

A continuacién, se muestran las ecuaciones que simulan el efecto de las distintas variables
consideradas en el modelo sobre la velocidad de las reacciones, asi como sus respectivas graficas.
Estas ecuaciones toman valores entre 0 y 1 para el rango en el que han sido calibradas. Asi, en
condiciones optimas de pH o concentracion de amonio, el pardmetro tomara valores préximos a 1, lo
que implica que las condiciones son propicias para que se dé la reaccion. Las ecuaciones tomaran
valores préximos a 0 cuando las condiciones sean desfavorables para el desarrollo de las reacciones

de nitrificacion y, en consecuencia, estas se vean inhibidas.

6.3.1.- Influencia de la temperatura (6 ; 6;)

factor inhibicidn por Temperatura - AOB

1.0 A L

0.8 4

0.6 4

0.4

0.2

0.0 4

T
10 20 30 40 50
Temperatura (2C)

Figura 19. Efecto de la temperatura sobre las bacterias oxidantes del amonio.
(Modificado de Grunditz y Dalhammar, 2001)
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La influencia de la temperatura en la reaccion de nitritacion (u oxidacion de amonio) es

simulada mediante la Ecuacién 18:

Oy = —7.987989298748012 * 107> x T3 + 4,861733834429095 * 1073 x T2
—0,050057806642 * T + 0,22118103228615 (18)

factor inhibicion por Temperatura - NOB

T T T T T
10 20 30 40 50
Temperatura (2C)

Figura 20. Efecto de la temperatura sobre las bacterias oxidantes del nitrito.
(Modificado de Grunditz y Dalhammar, 2001)

La influencia de la temperatura en la reaccion de nitratacion (u oxidacion del nitrito) se simula

mediante la siguiente Ecuacion 19:

67 = —1,7395486742 * 10~7 * T> + 2,1454152105 * 107> » T* — 0,0010053203 * T3
+0,02155052886 * T2 — 0,170159902 = T + 0,5565110701 (19)

Las bacterias AOB alcanzan un buen desarrollo en el rango de temperaturas comprendido
entre 30 °C y 40 °C, alcanzando su 6ptimo a 35 °C. Las bacterias NOB tienen un desarrollo favorable
a temperaturas ligeramente superiores, entre 35y 45 °C, situandose el valor de temperatura 6ptimo
en 38 °C.
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6.3.2.- Influencia del pH (6, ; Opn")

factor inhibicion por pH - AOB

1.0 A

0.8 1

0.6

0.4 4

0.2 4

6.5 7.0 7.5 8.0 8.5 9.0 9.5
pH

Figura 21. Efecto del pH sobre las bacterias oxidantes del amonio (Modificado de Grunditz y
Dalhammar, 2001)

La influencia del pH sobre la reaccidn de nitritacion se muestra en la Ecuacion 20:

Oy = 0,10 * pH* — 3,2377 * pH® + 38,7516 * pH? — 203,0586 * pH + 393,4933

factor inhibicion por pH - NOB

6.0 6.5 7.0 75 8.0 8.5 9.0 95
pH
Figura 22. Efecto del pH sobre las bacterias oxidantes del nitrito (Modificado de Grunditz y
Dalhammar, 2001)

El efecto del pH sobre la reaccion de nitratacion se simula mediante la Ecuacion 21:

Opn = 0,031642602215 * pH* —1,051072162 * pH3 + 12,67447153 = pH?
—65,7188197 * pH + 124,11678992
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El pH 6ptimo para las bacterias AOB y NOB se sitda entre 7,5 y 8,5. Sin embargo, las
primeras alcanzan su 6ptimo a pH 8, mientras que las segundas lo alcanzan en condiciones

ligeramente mas alcalinas; a pH 8,25.
6.3.3.- Influencia de la concentracion de sustrato

6.3.3.1.- Oxigeno disuelto en agua (Bpp ; Oop’)

Factor inhibicién por concentracion de Oxigeno Disuelto - AOB Factor inhibicién por concentracion de Oxigeno Disuelto - NOB

1.0

0.8 1 08 -

0.6 0.6 -

0.4 1 0.4 -

0.2 0.2 1

0.0 0.0 4

0 2 2 6 3 10 0 2 4 5 8 10
[0D] (mg/L) [OD] (mgy/L)
Figura 23. Efecto del oxigeno disuelto sobre las bacterias Figura 24. Efecto del oxigeno disuelto sobre las bacterias
oxidantes del amonio (Daebel et al., 2007) oxidantes del nitrito (Daebel et al., 2007)
oD (22)

900 = 50 10,535

o0 ™ 0D + 0,255

En cuanto a la influencia de la concentracion de oxigeno disuelto en agua, las bacterias NOB
presentan una mayor afinidad por el sustrato que las AOB. Como se muestra en la Tabla 1, las
oxidantes del nitrito alcanzan la mitad de la velocidad méaxima de reaccién con 0,255 mg-L™ de
oxigeno disuelto. Las oxidantes del amonio necesitan mas del doble de sustrato (0,535 mg-L* de
oxigeno disuelto) para alcanzar la misma velocidad de reaccion. Las NOB tienen una afinidad por el
oxigeno mas alta. Por este motivo también son méas sensibles a la variacion de oxigeno disuelto en

agua.
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6.3.3.2. Concentracion de amonio (6yp.4)

factor inhibicion por concentracion de NH4 - AOB

0.8 4
0.6 4
0.4 4
0.2 4
0.0 4
0 1 2 3 4 5
[NH4] (mg/L)

Figura 25. Efecto de la concentracion de amonio sobre las bacterias oxidantes del
amonio (Pambrun et al., 2006)

0. __ NH (24)
NHY ™ NH, + 0,5

6.3.3.3.- Concentracion de nitrito

factor inhibicion por concentracion de NO2 - NOB

1.0 A

0.8 4

0.6

0.4 4

0.2 A

0.0 1

0 1 2 3
[NO2] (mg/L)

e
w

Figura 26. Efecto de la concentracion de nitrito sobre las bacterias oxidantes del nitrito
(Jones et al, 2007)
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P NO, (25)
No2 = N0, + 0,05

Las AOB presentan menos afinidad por su sustrato que las NOB. Esto se refleja en las
constantes de semisaturacion de ambos grupos. La constante de las AOB por el amonio es 10 veces
mayor que la de las NOB por el nitrito. Esto implica que las AOB necesitan una concentracion de
sustrato 10 veces superior a las NOB para alcanzar la misma velocidad de reaccién. En otras palabras,
las NOB son mas eficientes en términos de cantidad de sustrato necesaria, ya que, con una
concentracion relativamente baja, oxidan el nitrito a nitrato a una velocidad considerable. Esta
velocidad de oxidacion de las NOB, sumada a la inestabilidad de la molécula de nitrito, hacen que

este pase rapidamente a nitrato, alcanzandose rara vez concentraciones elevadas de nitrito en la red.
6.4.- Calibracion del modelo
6.4.1.- Calibracién de los parametros ay b

Los pardmetros a y b figuran en la Ecuacion 15, que simula el consumo de oxigeno durante
la reaccion de nitrificacion. Las Ecuaciones 2 y 3 muestran que las dos reacciones del proceso de
nitrificacion son demandantes oxigeno; para oxidar el nitrato y el nitrito se requiere la presencia de
oxigeno disuelto en agua. Empleando los métodos de Monte Carlo basados en Cadenas de Markov
(MCMC), incluidos en la libreria pyMCMCstat, se procede a calibrar los parametros a y b a partir de

datos reales tomados de los analisis de calidad de agua practicados en la CR.
La funcidn, cuyos parametros se calibraran, es del tipo:
z=a*x+bx*y (26)

Los datos reales de variacion de las concentraciones de oxigeno, amonio y nitrato se muestran
en la Tabla 2. Estos datos muestran la variacion de las concentraciones entre la salida del sistema de
filtracion y los puntos de muestreo representados en la Figura 9 a lo largo de distintas fechas en las

que se practicaron los analisis.

Tabla 2. Variacion de las concentraciones de oxigeno disuelto, amonio y nitrato

z=AOD (mg-L?Y) |-3,8 |-2,8 [-7,5 |-7,4 -08|-2 |-16|-3,2|-29|-29|-2,7|-3,3|-7,4|-4,7|-7,5|-6,5|-6,2 |-5,8
x=ANH,* (mg-L?%) |-0,8 |-1,9 |-6,1 |-6,8 -431-36|-1,1|-2,3|-2,3|-2,3|-2,3|-2,3|-3,2|-29|-3 |-3,3|-3,1|-2,9
y=ANOs (mg-L%) |0,7 [1,4 |36 |6,1 3,529 |09 |3 2,6 (04 (25 (2,7 128 |19 |19 |23 |18 |2
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Se observa claramente como la correlacion entre la variacion de la concentracion de oxigeno
(2) y la variacion de la concentracién de amonio (x) es positiva. Es decir, a medida que la
concentracién de amonio disminuye, también lo hace la concentracion de oxigeno. Esto evidencia
que la oxidacion del amonio a nitrito requiere la presencia de oxigeno disuelto en agua. En cambio,
la correlacién entre la variacion de la concentracion de oxigeno (z) y la variacion de la concentracion
de nitrato (y) es negativa. A medida que la concentracion de nitrato aumenta, la concentracion de

oxigeno disuelto cae. Esto demuestra que la oxidacion de nitrito a nitrato también consume oxigeno

disuelto en agua.

A continuacién, se muestra el resultado de la calibracién de los parametros a y b, empleando
los métodos MCMC. La Figura 27 muestra el proceso de convergencia de la cadena. La linea vertical
roja representa el burn in o quemado de los datos iniciales. De este modo, la estimacion Gnicamente
tiene en cuenta los valores que se encuentran a la derecha de la franja roja, cuando la cadena ya ha

convergido en torno al valor mas probable.

07
L]
-
.
—14d
T T T T T T
0 2000 4000 6000 8000 10000
0 |

O agy

T T T T T
2000 4000 6000 8000 10000
lteration

Figura 27. Estimacion de los pardmetros ay b
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m(a|pdata)
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n(b|Mmdata)
28]
1

Figura 28. Funcion de densidad de probabilidad de los pardmetrosay b

Tras realizar la calibraciéon, los resultados obtenidos para los parametros son los siguientes:

Tabla 3. Resultados de la calibracion de los pardmetros ay b

Parametro Media Error estdndar
a 1,2 0,13
b -0,15 0,14

Una vez que los parametros han sido calibrados, la ecuacién quedaria del siguiente modo:

doD dNH, dNO5
=1,2 — *

e’ dt 0. dt

(27)

6.4.2.- Calibracién del parametro c

Analizando las Ecuaciones 2 y 3, se observa que la liberacion de protones al medio se
corresponde con la reaccién de nitritacion. Por este motivo, la ecuacion que simula la disminucion
del pH por la nitrificacion (Ecuacion 16) Unicamente tiene en cuenta la oxidacion del amonio.

Empleando de nuevo la libreria pyMCMCstat se procede a calibrar el parametro ¢
La funcion, cuyos parametros se calibraran, es del tipo:

y=cCc*xXx (28)
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Tabla 4. Variacion de las concentraciones de pH y amonio

y=ApH -0,3|-0,2|-0,6|-1,1|-0,9|-0,5|-0,7|-0,9|-0,3|-1,4|-1,4|-1,3|-0,9(-0,9(-1,3|-1,1|-1,2|-1,2|-1,1|-1,1
=ANH4*
:mg-L‘:) -0,8/-1,9|-6,1/-6,8|-4,3| -2 |-3,4(-3,6(-1,1(-2,3|-2,3|-2,3|-2,3|-2,3|-3,2|-2,9| -3 |-3,3|-3,1|-2,9

La Tabla 4 muestra los valores reales de variacion de la concentracion de amonio y variacion

en otras palabras, se acidifica el agua.

200 =
1.75 1
1.50 ~
125 =
1.00 +
0.75 4
0.50

0.25 5:&:%.

0.00 1

lteration

Figura 29. Estimacion del parametro c

m{c|maata)
w
1

0.0 0.5 1.0 15 2.0
C

Figura 30. Funcion de densidad de probabilidad del pardmetro c
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de pH alo largo de la red en distintas fechas. Analizando los datos se observa una correlacién positiva

entre ambas variables, ya que, a medida que la concentracién de amonio disminuye, se reduce el pH;




Tras realizar la calibracion, los resultados obtenidos son los siguientes:

Tabla 5. Resultados de la calibracion del parametro c

Parametro Media Error estandar
c 0,26 0,07

Una vez que los parametros han sido calibrados, la ecuacién quedaria del siguiente modo:

dpH dNH,

? = 0,26 * dt (29)

6.5.- Ejemplos de simulaciones realizadas con NITRINET

A continuacién, se mostraran dos simulaciones realizadas con NITRINET, para mostrar el
funcionamiento del modelo. La calidad inicial del agua serd idéntica en ambos casos, pero se
modificaran las condiciones de pH, temperatura y concentracion de oxigeno disuelto, para mostrar
como el modelo simula su efecto. Las concentraciones iniciales de amonio, nitrito y nitrato seréan 8,

0y 2 mg-L*, respectivamente, en ambos casos. Se simulara un episodio de 2,5 horas de duracion.

En el primer caso simularemos condiciones éptimas; un pH ligeramente alcalino (8,5), una
concentracién de oxigeno disuelto en agua elevada (10 mg-L?) y una temperatura del agua de 27 °C.
Introducimos los datos en el programa e iniciamos la simulacion. Los resultados se muestran a
continuacion (Figura 31):

Datos simulados

10 ~

Concentracién (mg/L) / pH

T T
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5
Tiempo (horas)

Figura 31. Simulacidn en condiciones favorables realizada con NITRINET
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Tabla 6. Resultados de la simulacion en condiciones favorables en distintos nodos de la CR

Node Index tviaje (h) | pH [ OD (mg-L?) | NHs* (mg-L?) | NO; (mg-L?) | NOs (mg-L7?)
0 (Calidad inicial) 0,0 8,5 10,0 8,0 0,0 2,0
90 0,1 8,4 9,5 7,6 0,4 2,0
278 0,3 8,2 8,6 6,9 1,0 2,1
500 0,4 8,1 8,0 6,4 1,3 2,3
621 0,8 7,8 6,4 5,2 1,8 3,0
736 1,4 7,5 4,9 4,0 1,9 4,0
884 1,9 7,3 4,0 3,4 1,8 4,8
932 2,3 7,2 3,4 2,9 1,6 5,4

La Tabla 6 recoge los resultados que devuelve NITRINET al realizar la simulacion. En este
caso, se han seleccionado 7 nodos de la CR con distintos tiempos de viaje para mostrar la evolucion

de la nitrificacion.

Analizando conjuntamente la Figura 31 y la Tabla 6, se observa cdmo la concentracion de
amonio disminuye rapidamente en favor del nitrito. A medida que el amonio se oxida, la
concentracion de oxigeno y el pH se reducen. Esto, sumado a que la disponibilidad de amonio es cada
vez inferior, tiene como consecuencia que el ritmo de oxidacion del amonio (o la velocidad de la
nitritacion) disminuye en el tiempo. A medida que la simulacion avanza, las condiciones se vuelven
mas desfavorables (menos sustrato disponible, menos oxigeno disuelto, pH més acido), y la velocidad

de la reaccion se reduce.

En los instantes iniciales la concentracion de nitrito aumenta, pero rapidamente alcanza su
valor maximo y comienza a decrecer, ya que éste es oxidado a nitrato. En el periodo de tiempo
simulado, se observa como la concentracion de nitrato llega practicamente a triplicarse, pasando de 2
mg-L 7 iniciales a 5,7 mg-L* finales. Esta simulacién muestra como en condiciones favorables, las

reacciones de nitrificacién pueden darse en redes de distribucion de agua.

A continuacién, simularemos un segundo escenario, con las mismas concentraciones de
nitrato, nitrito y amonio, pero en condiciones mas desfavorables: un pH acido (6,5), concentracion de
oxigeno media (4 mg-L™) y una temperatura de 15 °C. Los resultados de la simulacién se muestran

en la Figura 32 y la Tabla 7.

56



Concentracion (mg/L) / pH

Datos simulados

P e —

— NH4
— NO2
— NO3

0.0

0.5

T
1.0

T
1.5 2.0

Tiempo (horas)

2.5

Figura 32. Simulacidn en condiciones desfavorables realizada con NITRINET

Tabla 7. Resultados de la simulacion en condiciones desfavorables en distintos nodos de la CR

Node Index tviaje (h) | pH |OD(mg-L?) | NHs*(mg-L?) | NOy (mg-L™) | NOs (mg-L?)
0 (Calidad inicial) 0,0 6,5 4,0 8,0 0,0 2,0
90 0,1 6,5 4,0 8,0 0,0 2,0
278 0,3 6,5 3,9 7,9 0,1 2,0
500 0,4 6,5 3,9 7,9 0,1 2,0
621 0,8 6,4 3,7 7,8 0,2 2,0
736 1,4 6,4 3,5 7,6 0,4 2,0
884 1,9 6,4 3,4 7,5 0,5 2,0
932 2,3 6,3 3,2 7,4 0,6 2,1

En este caso, se observa claramente como la reaccion de nitrificacion es practicamente

inexistente. Debido a las condiciones desfavorables, la reaccion se da a una velocidad muy lenta. Las

concentraciones de amonio, nitrito y nitrito apenas varian en el tiempo. Lo mismo sucede con el pH

y la concentracion de oxigeno disuelto. La Figura 32 muestra como NITRINET permite realizar

simulaciones en condiciones no 6ptimas para el desarrollo de la nitrificacion.

6.6.- Ajuste del modelo

Para determinar la bondad del ajuste del modelo, se compararan los datos reales de calidad

de agua, tomados a lo largo de la red en distintas fechas, con las predicciones que realiza el modelo,

a partir de la calidad inicial del agua a la salida del sistema de filtracion. El modelo debera reproducir

las reacciones de nitrificacion que tienen lugar en la red de riego, y ajustarse a los datos reales de

calidad de agua.
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Concentracion (mgjL) / pH

A continuacion, se muestran dos simulaciones realizadas con el modelo, y sus respectivas
comparaciones con los datos reales de calidad de agua, para comprobar el ajuste. Estos datos de
calidad se corresponden con 3 mediciones, realizadas en la estacion de bombeo, en un nodo con un
tiempo de viaje medio (40 min) y un nodo situado en la zona sureste de la CR, con un tiempo de
viaje superior a las 2 horas.

El modelo requiere que las condiciones iniciales de calidad sean introducidas manualmente.
A partir de unos valores iniciales introducidos de pH, temperatura, oxigeno disuelto en agua,
concentraciones de amonio, nitrito y nitrato, el modelo es capaz de simular las transformaciones

quimicas que tienen lugar durante el proceso de nitrificacion en la red.

En las simulaciones que se realizan a continuacion no se ha mostrado la evolucién temporal
del nitrito, ya que, en los analisis de calidad de agua practicados, no se ha medido la concentracion
de este ion, y, en consecuencia, no existen datos reales con los que comparar los predichos por
NITRINET. Si bien, como se ha mencionado en el epigrafe 6.3.3.3., las concentraciones de nitrito
suelen ser muy bajas, debido a su inestabilidad como molécula, y a que rapidamente es oxidado a
nitrato.

Simulacion 1
Condiciones iniciales:

Tabla 8. Condiciones iniciales de la simulacion 1

Temperatura (°C) | Oxigeno disuelto (mg-L™Y) | pH | NHs* (mg-L?) | NOs (mg-L?)
19,7 6,7 8 10,7 14

Datos reales Datos simulados

10

Concentracion {(mg/L) / pH

T T
0.0 0.5 1.0 L5 2.0 0.0 0.5 1.0 15 2.0
Tiempo (horas) Tiempo (horas)

Figura 33. Comparacion entre datos reales y datos simulados con NITRINET
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Concentracion {mg/L) / pH

Simulacién 2

Condiciones iniciales:

Tabla 9. Condiciones iniciales de la simulacion 2

Temperatura (°C) | Oxigeno disuelto (mg-L?) | pH | NHs* (mg-L?) | NOs (mg-L?)
22 12 9 13 1,9

Datos reales Datos simulados

12 4

10 +

12 4

10 4

Concentracién {(mg/L) / pH

T T
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
Tiempo (horas) Tiempo (horas)

Figura 34. Comparacion entre datos reales y datos simulados con NITRINET

Como muestran las Figuras 33 y 34, NITRINET realiza simulaciones que, si bien no son
extremadamente precisas, permiten obtener una aproximacién aceptable de la calidad final del agua
de riego. ElI modelo desarrollado simula con acierto las transformaciones de las distintas formas
nitrogenadas, la concentracién de oxigeno disuelto y el pH. Tanto el amonio, como el pH y el oxigeno
disuelto decrecen con mayor intensidad en los primeros minutos. A continuacion, las pendientes se
suavizan y tienden a estabilizarse. La concentracion de nitrato, a diferencia del resto, aumenta a

medida en el tiempo.

Es importante destacar que los datos més valiosos en la simulacion son las concentraciones
de nitrato y amonio, ya que son dos elementos nutritivos fundamentales para los cultivos, que
condicionaran el plan de fertilizacion. La simulacion de la variacion del pH se muestra muy precisa;
si bien, este parametro, junto a la concentracion de oxigeno disuelto, no tiene tanta relevancia para el
regante. Estas dos variables se tienen en cuenta fundamentalmente en la simulacion de las

transformaciones quimicas que experimenta el nitrogeno.
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La medicion del oxigeno disuelto dio problemas en campo, ya que, como se ha descrito
anteriormente, esta se realizaba llenando un cubo e introduciendo el sensor multiparamétrico. Puede
gue este no sea el mejor método para analizar esta propiedad del agua, ya que, al entrar en contacto
con la atmosfera, el fluido puede oxigenarse y que la medicidén no sea representativa. Esto podria
explicar por qué en la simulacién 1 (Figura 33), la concentracion de oxigeno experimenta un ligero
remonte en los Gltimos instantes, cuando deberia decrecer, ya que la concentracién de amonio esta
decayendo y la concentracién de nitrato esta aumentando. En plena reaccién de nitrificacion cabria
esperar gue la concentracién de oxigeno disuelto en agua disminuyese en el tiempo, y asi lo simula
NITRINET.

Actualmente, se esta trabajando en el desarrollo de un dispositivo tipo bypass que permita
tomar mediciones del oxigeno disuelto en agua dentro de la red de distribucién con mayor precision.

Se espera que este dispositivo esté listo para la toma de muestras de agua en la actual campafia 2023.

Es necesario destacar que la simulacién de los procesos de nitrificacion en redes de
distribucion de agua resulta extremadamente compleja. La naturaleza bioldgica de las reacciones,
sumada a la cantidad de variables que afectan a las mismas, hace que modelizar estos fenémenos no
sea facil. Ademas, desarrollar y calibrar un modelo requiere de una cantidad enorme de datos. Los
modelos deben ser alimentados con una cantidad suficiente de datos que tengan capacidad explicativa.
En este caso, NITRINET se ha calibrado con datos de tres camparias de riego. Si bien, no son
suficientes para obtener una precision elevada en las predicciones que realiza. Son muchas las
variables que el modelo tiene en cuenta a la hora de realizar una simulacion (pH, temperatura, oxigeno
disuelto, concentracion de amonio, concentracion de nitrito, concentracion de nitrato, tiempo de
viaje). El modelo seguird siendo alimentado y perfeccionado con los datos que se tomaran en la

presente campafia de riego, con el objetivo de incrementar su fiabilidad y precision.

El desarrollo de NITRINET resulta un avance importante en el uso de las aguas regeneradas
en la agricultura, ya que, en la actualidad no existen modelos similares que permitan simular las
reacciones gque experimenta el nitrégeno en las redes de distribucion. Simular la variacion espacio-
temporal de las formas nitrogenadas permite obtener informacién sobre los nutrientes que llegan a
cada parcela y, en consecuencia, ajustar el plan de fertilizacion de manera individual para cada

regante. NITRINET podria ser facilmente adaptado a otras comunidades de regantes.
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7. CONCLUSIONES

Modelizar los procesos de nitrificacion en redes de riego resulta de gran importancia para
determinar la calidad del agua que llega a cada agricultor dentro de una comunidad de regantes. Esto

permite ajustar el plan de fertilizacion y, en definitiva, mejorar la sostenibilidad.

Las reacciones de nitrificacion son extremadamente complejas y dindmicas, influenciadas
por diversos factores y dificiles de modelizar con precision. No obstante, los resultados obtenidos
con NITRINET simulan con acierto las transformaciones que experimentan las formas nitrogenadas
y el pH durante la nitrificacion.

La integracion de un modelo de simulacion de las reacciones de nitrificacién con un
simulador hidraulico constituye de por si un claro avance con respecto al estado del conocimiento
actual. Hasta NITRINET no existia ningn modelo que combinase ambos aspectos, dado que hasta
ahora los modelos hidraulicos ignoraban los cambios en las formas en que el nitrégeno llega a las

parcelas.

Pese a que el modelo desarrollado ofrece buenos resultados y simula adecuadamente las
reacciones de nitrificacion en redes de riego que emplean aguas regeneradas, para mejorar la
precision se requieren mas datos con los que calibrar y validar el modelo. En esta linea se incidira en
el proyecto Reutivar 2.0, en donde se tomaran datos con mayor resolucion espacial y temporal. Asi
NITRINET continuara en evolucion y se calibrard con mas datos de calidad de agua que se estan

tomando en la campafia de riego 2023.
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ANEXOS



Anexo I: Modelo NITRINET

numpy np
pandas pd
scipy.integrate odeint
matplotlib.pyplot plt

AOB pH = *pH**4 -
6 *pH +
AOB temp = -
a *temp** + -

AOB NH4 = NH4/ (NH4+ )
AOB _OD = OD/ (OD+ )
NOB_ OD OD/ (OD+ )
NOB pH = IRl
*pH* * = *pH +
NOB temp = - *temp**5 +
*tempi* o= *temp**3 +

\

+ - *temp +
NOB_NO2 = NO2/ (NO2+

dNH4dt = -ka * AOB pH * AOB temp * AOB NH4 * AOB OD * NH4

dNO2dt = ka * AOB _pH * AOB temp * AOB NH4 * AOB OD * NH4 - kn *
NOB pH * NOB temp * NOB_NO2 * NOB OD * NO2

dNO3dt = kn * NOB pH * NOB_temp * NOB NO2 * NOB OD * NO2

dobdt = * dNH4dt - * dNO3dt

dpHdt = * dNH4dt
[dNH4dt, dNO2dt, dNO3dt, doDdt, dpHdt ]




))
NO30 =
))
z0 = [NH40,N020,N030,0D0, pHO]

(

lim t =

(
t = np.linspace(0,1lim t)

pHO

[e)
Q.

N N N O
¢ — o— — -

N N
— —

.insert (
.to _excel (
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Anexo I1: Modelo NITRINET completo — incorporando el SIG de la CR

epyt epanet
pandas pd
matplotlib.pyplot plt

pandas ExcelWriter
numpy np

scipy.integrate odeint

epanet (

horas =

hr in sec =

gl step =

d.setTimeSimulationDuration (horas * hr in sec)
d.setTimeHydraulicStep (gl step)
d.setTimeReportingStep (gl step)
d.setTimeQualityStep (gl step)

quality type =
quality units =
d.setQualityType (quality type, quality units)

zeroNodes = [0] * d.getNodeCount ()
d.setNodelInitialQuality (zeroNodes)

res = d.getComputedTimeSeries ()
num celdas cabecero = horas* /dl step +

t viaje=res.NodeQuality][

AOB pH = WRIEW R A =
*pH +
AOB temp = -
1 *temp**2 + -

AOB NH4 = NH4/ (NH4+ )
AOB OD = OD/ (OD+ )
NOB OD = OD/ (OD+ )
NOB pH =

*pH** =




NOB_ temp *Temp**5 +
*temp**4 + *temp**3 +

\

F o= *temp +
NOB_NO2 = NO2/ (NO2+

dNH4dt = -ka * AOB pH * AOB temp * AOB NH4 * AOB OD * NH4
dNO2dt = ka * AOB _pH * AOB temp * AOB NH4 * AOB OD * NH4 - kn *
NOB pH * NOB temp * NOB _NO2 * NOB OD * NO2
dNO3dt = kn * NOB pH * NOB_temp * NOB NO2 * NOB OD * NO2
dobdt = * dNH4dt - * dNO3dt
dpHdt = * dNH4dt
[dNH4dt, dNO2dt, dNO3dt,dODdt, dpHdt]

( (

[NH40,NO20,NO30,0D0, pHO]

pHO < pHO >

OD, NH4, NO2, NO3 =
i t viaje:

z dif = odeint (model, z0,np.linspace (0,1))
pH dif = z dif[:,4]

OD dif z dif[:,3]
NH4 dif = z dif[:,0]
NO2 dif = z dif[:,1]
NO3 dif = z dif[:,2]
pH.append (pH dif[-1])
OD.append (OD dif[-17)
NH4 .append (NH4 dif[-11])
NOZ.append (NO2 dif[-1])
NO3.append (NO3 dif[-11])

.DataFrame ()

]=d.getNodeIndex ()
]=t viaje




df.loc[-1] = [ pHO, ODO, NH40, NO20, NO30]
df.index = df.index
df.sort index(

(df)

pd.ExcelWriter (

df.to excel (writer

)
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Anexo I11: Célculo del tiempo de viaje maximo

epanet
pd
tlib.pyplot plt
ExcelWriter

SimulationDuration (horas * hr in sec)
TimeHydraulicStep (gl step)

eportingStep (gl step)

QualityStep (gl step)

quality type =

quality units =

df.inse d.getNodeIndex ()
df.s axis ]

pd.ExcelWriter (
writer:
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Anexo IV: Calculo del tiempo de viaje durante la simulacién

epyt epanet
pandas pd
matplotlib.pyplot plt
pandas ExcelWriter

numpy np
epanet (
horas =

hr in sec =
gl step =

d.setTimeSimulationDuration (horas * hr in sec)

d.setTimeHydraulicStep (gl step)
d.setTimeReportingStep (gl step)
d.setTimeQualityStep (gl step)

quality type =
quality units =

d.setQualityType (quality type, quality units)

zeroNodes = [0] * d.getNodeCount ()
d.setNodeInitialQuality (zeroNodes)

res = d.getComputedTimeSeries ()

num celdas cabecero = horas* /dl step +

headers = np.linspace (0, horas*

df=pd.DataFrame (res.NodeQuality][:
df2=df.transpose ()

df2.columns = headers

df2.insert (

df3=pd.DataFrame (res.LinkQuality[:

df4=df3.transpose ()
df4.columns = headers
df4.insert (

pd.ExcelWriter (

writer:

df2.to excel (writer

)

dfd4.to excel (writer

)

(num celdas cabecero))

0 1)

d.getNodeIndex ()

0 1)

d.getLinkIndex ()




Anexo V: Mapa de tiempo de viaje de la CR

epanet
g pd
otlib.pyplot plt
ExcelWriter

ity type =
ity units =
d.setQualityType (quality type, quality units)

omputedTimeSerie
(0, ho

hour:
s.NodeQuality[i
gl
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Anexo VI: Calibracion con MCMC de la ecuacion que simula el consumo de oxigeno

matplotlib.pyplot
mcmcplot.mcmecplot
pandas pd

model (x,vy,q) :

c, d =g

Z = @¥R + QFy
z

fig plt.figure ()
= fig.add subplot (

pymcmcstat .MCMC DataStructure
data = DataStructure ()
df = pd.DataFrame ({

[
zdatal = pd.DataFrame ({

data.add data_ set (df,zdatal)

.scatter (df [
.set xlabel (
.set _ylabel (
.set zlabel (

plt.show ()
ssfun (g

zdata = [-

zmodel = model (df [
res = zmodel - zdata
(res ** 2) .sum/(

pymcmcstat .MCMC MCMC
mcstat = MCMC ()
mcstat.data.add data set (x1l,yl,zdatal)
mcstat.model settings.define model settings (
=ssfun)

mcstat.parameters.add model parameter (




mcstat.run simulation ()

results = mcstat.simulation results.results
results| ]
results| ]
(chain.shape[0]/2)

[ch.min () ,ch.max () ]

78

(




Anexo VII: Calibracion con MCMC de la ecuacion que simula la disminucion del pH

matplotlib.pyplot plt
mcmcplot.mcmecplot
pandas pd

model (x,q) :
y = grx
y

fig = plt.figure()
ax = fig.add subplot ()

pymcmcstat .MCMC DataStructure
data = DataStructure ()
df = pd.DataFrame ({

ydatal = pd.DataFrame ({

data.add data_ set (df, ydatal)

= np.linspace (
5%
.scatter (df [
.plot (x,vVy)
.set xlabel (
.set ylabel (

plt.show ()
ssfun (g

ydata = [-

ymodel = model (df [
res = ymodel - ydata
(res ** 2) .sum/(

pymcmcstat .MCMC MCMC
mcstat = MCMC ()
mcstat.data.add data set (x1l, ydatal)
mcstat.model settings.define model settings (
=ssfun)
mcstat.simulation options.define simulation options (

parameters.add model parameter (




mcs .run simulation ()

results cstat.simulation results.results
chain = r

names =

burnin =

ii]
ot ([burnin, burnin]

mcmcplot.mecmcplot.plot density panel (chain

f = mcmcplot.mcmcplot.plot pairwise correlation panel (chain

names)

plt.show ()
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