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Estimativa de parametros de um modelo fenomenologico
de consumo de nitrito por bactérias anammox

Parameter estimation of a phenomenological model of
nitrite consumption by anammox bacteria

RESUMO

O excesso de nitrogénio tem graves implicacdes ecoldgicas se disposto inadequadamente
no meio ambiente. Seus feitos sdo onerosos a vida e geram preocupagao quanto as formas
de sua remogdo. Os processos de remogao bioldgica de nitrogénio veem alcangando novos
patamares de eficiéncia e economia com o descobrimento das bactérias anammox. Esses
sistemas podem alcangar niveis maiores de produtividade com o auxilio da modelagem
matematica fenomenoldgica. Simular, controlar e otimizar, sdo fungbes possiveis desta
ferramenta. Pensando nisso, este trabalho teve como objetivo testar um modelo
matematico fenomenoldgico classico, aplicado em bactérias autotrdficas nitrificantes, e
verificar sua aplicabilidade em bactérias anammox utilizando dados da cinética de consumo
de nitrito da literatura. O modelo mostrou ser eficiente, pois 99% dos dados calculados se
adequaram aos experimentais, bem como a soma dos desvios médios dos dados foram
muito baixas, no valor de 0,34%, o que fornece como indicativo que o mesmo pode ser
utilizado em estratégias de simulagdo, controle e otimizacdo do consumo de nitrito do
processo anammox.

PALAVRAS-CHAVE: Remocdo bioldgica de nitrogénio. Modelagem matematica. Processo
anammox.

ABSTRACT

Direito autoral: Este trabalho esta
licenciado sob os termos da Licenga
Creative Commons-Atribuicdo 4.0
Internacional.

Excess nitrogen has serious ecological implications if improperly disposed of in the
environment. Their deeds are costly to life and cause concern about the ways of their
removal. Biological nitrogen removal processes are reaching new heights of efficiency and
economy with the discovery of anammox bacteria. These systems can achieve higher levels
of productivity with the help of phenomenological mathematical modeling. Simulating,
controlling and optimizing are possible functions of this tool. With this in mind, this work
aimed to test a classical phenomenological mathematical model applied to nitrifying
autotrophic bacteria and to verify its applicability to anammox bacteria using data from the
nitrite consumption kinetics of the literature. The model proved to be efficient, since 99%
of the calculated data were adequate to the experimental ones, as well as the sum of the
average deviations of the data were very low, in the value of 0,34%, which provides as an
indication that it can be used in simulation, control and optimization strategies for anammox
process nitrite consumption.

KEYWORDS: Biological nitrogen removal. Nitrogen. Math. Mathematical modeling.
Anammox process.
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INTRODUCAO

E comum ver nas grandes midias, jornais e outros meios de comunicacéo, a
divulgacdo do provdvel legado que a humanidade vem deixando para o mundo.
Em paises como o Brasil, onde ha grandes riquezas naturais, ha atualmente a
exploracdo exagerada das mesmas. O desmatamento crescente (SONTER et al.,
2017), o consumo e a produgado acelerada, deixam clara a falta de preocupacdo em
preservar os recursos para as futuras geragdes.

As estratégias de desenvolvimento acelerado sem um bom planejamento
ambiental, impactam de maneira exacerbada nos ciclos biogeoquimicos
(JARAMILLO; DESTOUNI, 2015). Quando nos referimos sobre os desequilibrios
causados pelo excesso de nitrogénio, as consequéncias tendem a ser inimeras e
em todos 0s casos onerosas.

Em ambientes aqudtico, tem-se a formacao e proliferacdao de algas, sendo o
nitrogénio o principal responsavel pelo processo de eutrofizacdo em ambientes
[énticos e l6ticos. Também, devido a elevada demanda por oxigénio, a presenca de
formas nitrogenadas em corpos hidricos pode causar a morte da fauna aquatica
(BEAULIEU; DELSONTRO; DOWNING, 2019). Para o solo, tem-se a diminui¢do de
espécies vegetais (SUDING et al., 2005). Para a atmosfera, tem-se a formacédo de
oxido nitroso (N>O) um gas 300 vezes mais prejudicial que o gas carbdnico para o
aquecimento global (PAULETA; CAREPO; MOURA, 2019). Para a saude humana, a
concentracdo elevada de nitrito e nitrato oriunda da contaminacdao dos lengdis
freaticos, proporcionam doencas como a metahemoglobinemia infantil (FOSSEN
JOHNSON, 2019), e a formacdo de nitrosaminas, que sdo compostos de conhecido
poder carcinogénicos e mutagénicos (MAZARI; ALABA; SAEED, 2019).

Desta forma, é evidente que o excesso de nitrogénio tem graves implicacbes
ecoldgicas se disposto inadequadamente no meio ambiente. Dentre as tecnologias
existentes para remocdo bioldgica desse nutriente, um novo processo vem se
destacando devido as suas caracteristicas consideradas revoluciondrias. Essa nova
tecnologia é conhecida como o processo anammox (ALl; OKABE, 2015).

Os atributos de destaque deste processo, sdo: i) Redugdo de cerca de 60% da
demanda de oxigénio (ALlI; OKABE, 2015); ii) ndo necessidade da inser¢do de
carbono organico, como em outros processos de desnitrificagdo (VAN DONGEN;
JETTEN; VAN LOOSDRECHT, 2001); iii) produgdo préxima de zero de dxido nitroso
(N20) (OKABE et al., 2011); iv) redugdo de 90% da produgdo de lodo, devido a baixa
velocidade de duplicagdo das bactérias anammox (STROUS; KUENEN; JETTEN,
1999), entre outros atributos.

As bactérias anammox, sdo o grupo de bactérias responsaveis por utilizarem
0 ion amoénia e o nitrito do meio e converterem em nitrogénio gasoso e uma
pequena parcela de nitrato, conforme a equacdo (1) (STROUS et al., 1998) . As
mesmas realizam tal processo de maneira anaerdbia e em condi¢Ges de
temperatura em torno de 20 a 359C (HE et al., 2018).

NH} + 1,31NO; + 0,066HCO3 + 0,13H* (1)
- 1,02N, + 0,26N03 + 0,066CH,04 5Ny 15 + 2,03H,0

Como afirmado por Ali e Okabe, (2015) o sistema anammox vem se mostrando
um forte candidato para se tornar o novo paradigma dentre os processos
bioldgicos de remogdo de nitrogénio. Porém essa excelente tecnologia pode ainda
ser simulada, controlada e otimizada, com a utilizagdo de ferramentas como a
modelagem matematica fenomenoldgica.
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Pensando nos atributos oferecidos por essa ferramenta da matematica e o
potencial do sistema anammox, esse trabalho teve como objetivo utilizar e
otimizar os parametros do modelo fenomenolégico de Sézen et al., (1996), um
modelo classico para determinar a taxa mdxima de crescimento de bactérias
autotréficas em sistemas de nitrificacdo, e verificar portanto, sua aplicabilidade
para descrever o consumo de nitrito das bactérias anammox a partir de dados da
literatura.

MATERIAL E METODOS

1 Prospeccdo de dados da literatura

Utilizou-se os dados da cinética de consumo de nitrito das bactérias anammox
de De Pra et al., (2016) para a validacdo do modelo fenomenoldgico. As principais
condicdes utilizadas pelos autores foram: i) concentracdo inicial de nitrito: 387,2
mg.L?; i) tempo de cinética: oito horas; iii) temperatura: 24,59 °C (DP = 0,78), iv)
pH: 7,57 (DP = 0,15), v) oxigénio dissolvido: 0,15 mgO2.L™* (DP = 0,04); vi) tempo de
retencao hidraulica: 3 horas.

Os parametros utilizados de De Pré et al., (2016) no modelo fenomenoldgico,
foram: concentrac3o celular inicial (Xan0): 2400 mg.L™ e taxa especifica maxima de
crescimento (pan): 0.0327 ht.

2 Modelo matematico

Para o modelo fenomenoldgico, utilizou-se como base o modelo de S6zen et
al, (1996), aplicado pelos autores para determinar a taxa maxima de crescimento
de bactérias autotréficas em sistemas de nitrificacdo. Para o presente estudo,
estabeleceu-se a condicdo de que a concentracdo de nitrito é o fator de maior
influéncia para o crescimento das bactérias anammox, visto que o mesmo é o
substrato que pode causar grande inibicdo ao processo global.

A equacdo que relaciona o consumo de nitrito para a producdo de biomassa
pode ser descrita conforme a equacéao (2), por Sozen et al., (1996).

dSno, _ ManXanSnw, (2)
dt Yan(Knu, + Snu,)
Onde:
Sno: = Concentracdo de nitrito que serd consumido (mg.L?)
Han = Taxa maxima especifica de crescimento das bactérias anammox (h?)
Xan = Concentracdo celular das bactérias anammox (mg.L?)
Snis = Concentracdo de amdnia (mg.L?)
Yan = Coeficiente de rendimento global de biomassa (mg célula. mg N?)
Knns= Coeficiente de saturacdo da aménia (mg.L?).
Considerando que a concentracdo do Snws, € alta o suficiente para ndo se
tornar o substrato limitante, podemos simplificar a equa¢do (2), conforme é
mostrado na equagao (3).

dSNoz _ HnaXna (3)

dt Y.

Para estas condi¢cdes podemos assumir que o crescimento da biomassa
anammox poder ser expressa como segue a equagao (4).
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dX 4
d‘:n = (Man — ban)Xan “
Sendo:
b = Taxa de decaimento (h?)
A resolucdo das equacgdes diferenciais (3) e (4) foram feitas utilizando o
software Maple 2016.

3 Estimativa dos parametros

Foi utilizado o software Maple 2016, rotina NLPSolve, com o método nao
linear simplex, para estimar os parametros: taxa de decaimento (b) e coeficiente
de rendimento global de biomassa (Y), envolvidos nos balangos de massa que
descrevem o crescimento das bactérias anammox em decorrer do consumo de
NO;". Para isto, conforme a equacdo (5) a funcdo objetivo foi:

n

Z(NOZiExp - NOZiMod) ’
i=1

(5)

Sendo:
NO,iExp: Os dados experimentais da concentracdo de nitrito da literatura,
NO,Mod: Os dados modelados da literatura.

4 Avaliagao Estatistica

Para validacdo dos dados calculados foram utilizados os seguintes testes
estatisticos: R2, desvio médio relativo (DR) e o Qui quadrado a 95% de significancia.
Utilizou-se o software Excel 2013 para a realizagdo das avaligdes estatisticas.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Os valores dos parametros estimados, sdo mostrados na tabela 1. A taxa de
decaimento (b) foi estimada como 0,05392 h't, um valor inferior a cultura de Tikilili
e Chirwa, (2016), e superior a cultura de Wang et al., (2018). J4 o coeficiente de
rendimento global de biomassa (Y), foi menor em relacdo a de Tikilili e Chirwa,
(2016), no entanto, ambos os parametros comparados seguiram a mesma ordem
de grandeza.

Tabela 1 - Valores dos parametros envolvidos nos balangos de massa que descrevem o
crescimento das bactérias anammox.

Xan B -1 =1 z ]
Cultura ano (meg.L%) u(h) b (h™) Y (mg de (-:1eIUIa
mg N*)

Autores, 2019 por de 2400 0,0327 0,05392 84929
De Prd et al., (2016)’ !
Tikilili e Chirwa 8,293 0,1011 0,11757

! ! ! ! 9,8910
(2016)? '
Wang et al., (2018) 2 - - 0,00067 R

T efluente da suinocultura, 2 efluente de estagdo de tratamento de esgoto, 2 efluente sintético.
Fonte: Autoria propria (2019).

A validacdo do modelo foi possivel comparando os valores experimentais,
como é mostrado nas figuras 1 e 2. O valor do R? obtido pela avalia¢do estatistica
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foi 0,9952, o que permite a conclusdo de que o modelo se ajustou a 99% dos dados
experimentais.

Figura 1 - Comparacdo dos valores modelados com os experimentais
de De Pra et al., (2016)
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Fonte: Autoria propria (2019).

A partir do modelo, foi possivel predizer o tempo necessdrio para que a
concentracdo de nitrito se aproximasse de zero no reator De Pra et al., (2016).
Ficando perceptivel quando observado na figura 2 que tal fen6meno ocorreria por
volta da hora 200 da cinética.

Figura 2 - Comparac3o dos valores modelados com os experimentais de De Pra et
al., (2016) até o consumo final de NO™.
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Fonte: Autoria propria (2019).

[NO2] mg.L?t

O valor tabelado do teste do Qui Quadrado foi de 14,067, e o calculado,
0,06412, portanto, podemos afirmar que ndo houve discrepancia entre as
concentragdes experimentais e as calculadas pelo modelo. Podemos ainda afirmar,
qgue houve apenas 0,34% de desvio entre os dados calculados e os experimentais,
a partir dos resultados do DR. Portanto, o modelo conseguiu descrever o consumo
de nitrito das bactérias anammox.

CONCLUSAO

Foi possivel utilizar e otimizar os parametros do modelo fenomenolégico de
Sozen et al., (1996). O modelo descreveu 99% dos dados experimentais, portanto,
o modelo conseguiu descrever o consumo de nitrito das bactérias anammox. O que
fornece como indicativo que o mesmo pode ser utilizado em estratégias de
simulagao, controle e otimizagdao do consumo de nitrito do processo anammox.
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