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Puntos clave del caso:

e Bayer queria reducir la dosificacion de productos quimicos y la eliminacién de lodos
modificando su proceso de tratamiento de aguas residuales en Amberes
Para la evaluacion virtual de la tecnologia se utilizé una combinacioén inteligente de los modelos
dindmicosy de CFD de AM-Team
Se utilizaron modelos calibrados con datos de laboratorio para predecir el rendimiento a escala
real

Elvirtual piloting sustituyo las costosas pruebas piloto in situ, con una fraccion del tiempo y del

coste
Los cambios de proceso se implementaron con éxito a escala real
Se obtuvieron beneficios significativos en costes y en sostenibilidad:
e -40 % de dosificacion de NaOH
e -35% de produccién de lodos (con un ahorro de varios cientos de toneladas de
productos quimicos al afio)
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Introduccion y planteamiento del problema

La empresa de ciencias de la vida Bayer ofrece productos y servicios en los ambitos de
la salud y la agricultura. A 31 de diciembre de 2024, el Grupo Bayer estaba formado por
291 sociedades consolidadas en 80 paises.

En su planta de Amberes (Bélgica), Bayer trata cada afo 2 millones de m® de aguas
residuales. La planta de tratamiento (figura 1) consta principalmente de una balsa de
biodegradacion con 3 compartimentos consecutivos (con condiciones
anoxicas/aerobias/aerobias), decantadores y una unidad de flotacidn por aire disuelto.
Bayer estaba evaluando una modificacién del proceso con potencial para reducir de
forma significativa las necesidades de dosificaciéon de productos quimicos y la
eliminacion de lodos del proceso de tratamiento. De tener éxito, daria lugar a un
importante ahorro en costes operativos y a mejoras en sostenibilidad.

El tratamiento de aguas residuales industriales se caracteriza normalmente por una
mezcla compleja de corrientes de entrada que deben tratarse. Una de esas corrientes en
la planta de Amberes es muy acida y siempre se habia neutralizado por completo
mediante la dosificacion de hidroxido de sodio (sosa caustica) antes de entrar en el
proceso biolégico. Bayer estaba investigando si esta correccion del pH era
imprescindible, ya que el proceso de tratamiento biolégico podria encargarse por si
mismo de la neutralizacion. Como muestra la ecuaciéon 1, el proceso de eliminacién
bioldgica de nitrégeno produce de forma inherente hidréxido (OH’), lo que eleva
automaticamente el pH.

NO;3 (nitrate) —» NO; (nitrite) - N, (nitrogen gas) and OH~
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Ecuacion 1: La eliminacion bioldégica de nitrédgeno se basa en la desnitrificacion, en la que las
bacterias convierten el nitrato del agua residual (NOs) en nitrégeno gas inocuo (N) que se libera
al aire. El hidréxido producido en ese proceso eleva automéaticamente el pH.

Ademas, recurrir a la autoneutralizacién reduciria el pH global de todo el tratamiento
bioldgico, evitando asi una formacion considerable de lodos y los costes de eliminacidn
asociados derivados de la precipitacion de carbonato de calcio (CaCO3). Esto se debe a
gue, a un pH mas bajo (<7,4), el equilibrio entre CO, €2 HCO3; <> CO; % se desplaza
hacia HCOy', evitando la precipitacion de Ca? con CO; %.

Los ensayos a escala de laboratorio realizados en el laboratorio de Bayer ya en 2022
demostraron esta capacidad de autoneutralizaciéon, pero aun gquedaba pendiente su
traslado a condiciones dinamicas a escala real (es decir, el paso de un tratamiento
discontinuo a uno continuo). AM-Team ayudd a Bayer a trasladar los conocimientos
obtenidos a escala de laboratorio a la operacion a escala real mediante pruebas virtuales
de viabilidad a escala real y el disefio basado en modelos de la propia modificacién del
proceso.
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Caracteristicas principales del sistema

Planta de tratamiento de aguas residuales industriales (fangos activos
convencionales)

Lineas de tratamiento con compartimentos andxicos y aerobios, seguidas de
decantadores secundarios

Aireacion con oxigeno puro

Tratamiento de una corriente acida rica en nitratos (pH 2,0) y de 7 otras
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Figura 1: La planta de tratamiento de aguas residuales de Bayer en Amberes (Bélgica)

Solucién y objetivos

Bayer recurri6 a la cartera especifica de modelos de plantas de tratamiento de AM-Team

para apoyar las fases de planificacion y de disefo:

En la fase de planificacion, centrada en la evaluacién y seleccidon de conceptos
de proceso, el virtual piloting ofrece una libertad de ensayo practicamente sin
precedentes y un ahorro considerable de costes y de tiempo frente a las pruebas
piloto in situ convencionales.
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o Enlafase de diseno, centrada en la implementacién del concepto de proceso, el
disefo basado en modelos garantiza el maximo rendimiento y eficiencia del
proceso antes de la construccion.

Los objetivos de este proyecto eran:

1. evaluar la viabilidad de la modificaciéon del proceso a escala real: trasladar los
ensayos de Bayer a escala de laboratorio a condiciones de escala real utilizando
un modelo dinamico de la planta a escala real. Las preguntas clave eran:

1. ¢Puede evitarse o minimizarse la neutralizacion de la corriente acida y
seguirian el pH de equilibrio y la alcalinidad resultantes creando condiciones
viables para el proceso de tratamiento biolégico?

2. ¢;Puede evitarse la precipitacion de CaCO; y reducir asi los costes de
eliminacion de lodos?

2. determinar el diseno optimo del proceso: asegurar que la mejora pueda
implementarse con éxito utilizando un modelo detallado de simulacién 3D que
tenga en cuenta los factores criticos del proceso. Las preguntas clave eran:

;Como disenar el sistema de mezcla para minimizar la toxicidad local en el proceso
bioldgico debida al bajo pH de la corriente no neutralizada? (los intensos ensayos de
Bayer a escala de laboratorio habian revelado el impacto negativo de una mezcla no
Optima de la corriente acida en la balsa de biodegradacién sobre las fracciones de
microorganismos vivos y muertos)

“Knowing which model to apply when is what we like to
call a ‘model-fit-for-purpose’ approach. A smart
combination of models can dramatically increase the
impact and business case of modelling. In this case, a
combination of dynamic modelling with CFD proved to
be highly effective.”

«Saber qué modelo aplicar en cada momento es lo que

nos gusta llamar un enfoque 'model-fit-for-purpose’.
Una combinacion inteligente de modelos puede
aumentar enormemente el impacto y el business case
de la modelizacion. En este caso, una combinacion de
modelizacion dinamica con CFD resulté muy eficaz.»

Enfoque
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AM-Team recurrié a su caja de herramientas de modelos adaptados a los procesos de
tratamiento. En este caso se utilizaron un modelo dindmico de planta y un modelo CFD
3D del proceso de tratamiento:

e Elmodelo dinamico de planta incluia cinéticas quimicas y bioldgicasy, por tanto,
podia predecir la conversion bioldgica, el equilibrio del pH y la precipitacion de
CaCOs; en las condiciones dinamicas de la planta a escala real. Este modelo se
utilizé para el virtual piloting y las pruebas de viabilidad.

e El modelo CFD del biorreactor simuld el sistema integramente en 3D y tuvo en
cuenta los elementos criticos de disefno y la mezcla de las distintas corrientes. La
geometria real del sistema e incluso la rotacién de los agitadores pudieron
incorporarse con facilidad. Este modelo se utilizd para el disefio de detalle.

Ambos modelos se emplearon, por tanto, para responder a preguntas distintas
relacionadas con la planificacion y el diseno. Con ambos modelos se ensayaron y
compararon multitud de escenarios ‘what-if".

“The virtual scale-up of our batch results from the lab
to our continuously-operated wastewater treatment
plant was extremely important for our project. Once the
models exist you have all flexibility to gain new
insights. It is fascinating to see how your plant will
operate at new conditions before these new conditions
are actually in place! Compared to old-school ‘real-live
piloting’ you can test much more with the ‘virtual
piloting’ - and in a much more convenient way - which
makes it an amazing optimization tool!”

«El escalado virtual de nuestros resultados
discontinuos de laboratorio a nuestra planta de
tratamiento de aguas residuales de operacion continua

fue enormemente importante para nuestro proyecto.
Una vez que los modelos existen, se tiene toda la
flexibilidad para obtener nuevos conocimientos. jEs
fascinante ver cémo va a funcionar tu planta en
condiciones nuevas antes de que esas condiciones

existan realmente! Comparado con el 'real-live piloting
de siempre, con el 'virtual piloting' se puede ensayar
mucho mas —y de una forma mucho mas comoda—, lo
que lo convierte en una herramienta de optimizacion
extraordinaria.»

- Bart Peeters, Dr. ir., Senior Expert Wastewater
Treatment, Bayer

Resultados y conclusiones
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Modelo a escala de laboratorio: calibracién a partir de los datos de ensayo
disponibles

Bayer ya habia realizado ensayos de desnitrificacion a escala de laboratorio de la
modificacion del proceso (figura 2a), dosificando acido clorhidrico para compensar el
aumento del pH durante la desnitrificacién y mantener asi el pH neutro en el biorreactor.
El rendimiento de la desnitrificacién biolégica, el pH y la precipitacién de CaCO3 se
monitorizaron a lo largo de los distintos ensayos. Para calibrar el modelo dinamico, los
ensayos a escala de laboratorio se reprodujeron con el modelo (figura 2b). De este modo,
el modelo pudo calibrarse para el lodo biolégico especifico de la planta de tratamiento
de aguas residuales de Bayer utilizando los datos ya disponibles (figura 2c). En el modelo
se incluyeron las cinéticas bioldgicas, la aireacidn, las distintas fracciones de carbono,
la capacidad tampdny las reacciones de precipitacion.

NO, concentration {(mg N /L)

d
- . I
4
Time (min)

Figura 2: Los ensayos reales de desnitrificacion a escala de laboratorio realizados por Bayer (a) se
reprodujeron con un modelo virtual a escala de laboratorio (b) para preparar el modelo para la evaluacion
virtual a escala real; se compararon los perfiles dinamicos de las especies de nitrogeno (c) y del pH

Construccion y validacion del modelo a escala real

Tras la calibracién satisfactoria a escala de laboratorio, se configuré el modelo de la
planta de tratamiento de aguas residuales a escala real (figura 3a). Se utilizaron los
parametros bioldgicos calibrados obtenidos en la modelizacidn a escala de laboratorio,
mientras que se aplicaron la disposicion de la planta, los volumenes, los caudales y la
dinamica del influente reales de la escala real. Asi, a partir de los datos a escala de
laboratorio, se obtuvo un modelo calibrado de la planta a escala real. Como muestra la
figura 3a (derecha), también se tuvo en cuenta el decantador secundario, lo que permitié
una prediccioén realista de la dindmica de los fangos activos de la planta a escala real.
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Figura 3: El modelo de la planta a escala real de Bayer (a) incluia las corrientes de influente reales, los
ajustes operativos, los volumenes de los reactores y el decantador. La validacion del modelo con datos a
escala real mostré una prediccion satisfactoria de la dindmica del pH.

Para validar el modelo a escala real, primero se reprodujo con el modelo la operacién
normal (con la preneutralizacion habitual de la corriente acida desde pH 1,6 hasta 6,2).
La figura 3b muestra la dinamica del pH en el compartimento andxico durante un periodo
de 15 dias. Durante la operacion normal, el pH solia fluctuar en torno a 7,5. El modelo
predecia adecuadamente la dinamica del pH tanto en la zona andxica como en el
efluente final (los resultados de este ultimo no se muestran).

Pruebas virtuales 'what-if' a escala real

El modelo podia utilizarse ahora para realizar ensayos de escenarios 'what-if' imposibles
de llevar a cabo en la planta real a escala real. Estos escenarios revelarian la viabilidad
del cambio de proceso a escala real. Se ejecutaron tres escenarios distintos en los que
la corriente acida se introducia directamente en la zona andxica neutralizada solo
parcialmente hasta pH 2y pH 1,85, frente a la operaciéon normal (es decir, neutralizacién
completa hasta pH 6,2). Uno de los escenarios incluia ademas un sistema de aireacion
alternativo, con aireacion convencional junto a la inyeccidon de oxigeno puro existente, y
su impacto resultante en el pH de operacion.

La figura 4 muestra el resumen y la comparacién de todos los escenarios en cuanto al
pHy la alcalinidad resultantes en elinterior del biorreactor. Incluso con un agua residual
parcialmente neutralizada a pH 1,85 (escenario 3), se esperaba que el pH resultante
tanto de la zona andxica como del efluente se mantuviera muy por encima de 6,5, valor
considerado aceptable para la biologia. Ademas, la alcalinidad se mantuvo por encima
de niveles razonables, de modo que seguian dandose condiciones favorables.
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Figura 4: Frente a la operacion normal, la introduccion directa de la corriente dcida con un grado de
neutralizaciéon notablemente reducido hace bajar el pH en el biorreactor, especialmente en la zona andxica
(a); no obstante, el pH se estabiliza en niveles aceptables (>6,5) en todos los escenarios gracias a la
capacidad de autoneutralizacion de la zona andxica. La alcalinidad también disminuye, pero se mantiene

en niveles aceptables.

Las simulaciones del modelo revelaron un impacto significativo en los costes de

eliminacion de lodos: debido a la operacion a un pH mas bajo y a la consiguiente mayor

solubilidad del CaCOS3, se esperaba que la masa de CaCO3 en el lodo purgado

descendiera de 3 kg/m°® de lodo a niveles despreciables.

Como resultado de las pruebas de viabilidad a escala real, Bayer decidié abordar de

inmediato la implementacion a escala real.

“The use of models to reduce or replace onsite piloting
is what we refer to as ‘virtual piloting’. It leads to
significant cost and time savings, while virtual testing
freedom is nearly unlimited. Virtual piloting is possible
as we combine years of modelling experience with
high-quality models.”

«El uso de modelos para reducir o sustituir las pruebas
piloto in situ es lo que denominamos ‘virtual piloting'.

Conlleva un ahorro significativo de costes y de tiempo,
mientras que la libertad de ensayo virtual es
practicamente ilimitada. El virtual piloting es posible
porque combinamos anos de experiencia en
modelizacion con modelos de alta calidad.»

Roberta Muoio, ir., Senior Simulation Engineer,
AM-Team
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Implementacion y operacioén a escala real

Aunque las pruebas virtuales de viabilidad fueron positivas desde el punto de vista del
proceso, todavia era necesario disefar el sistema de mezcla real a escala real. En esta
fase de diseno, AM-Team aplicé un modelo CFD 3D que permitié evaluar en detalle la
ubicacién de los dispositivos de mezcla.

La clave del éxito de la implementacion estaba en mezclar rapidamente la corriente
acida (premezclada con otra agua residual neutra hasta un pH de aproximadamente 4,5)
con el volumen principal del tanque andéxico, con el fin de minimizar la 'toxicidad local
por pH bajo' (minimizar el tiempo de contacto de los microorganismos con un pH téxico).
Los ensayos discontinuos de Bayer ya habian revelado una posible toxicidad en
condiciones de mezcla no 6ptimas. Dada su experiencia con las unidades Ventoxal (Air
Liquide), Bayer considero estos dispositivos una forma innovadora de introducir el agua
residual acida en el compartimento biolégico y, por ello, las unidades Ventoxal se
incluyeron en los calculos de CFD.

Se simularon y compararon 5 escenarios con distintas ubicaciones de las unidades
Ventoxal en funcién del volumen previsto del 'penacho de pH bajo' causado por la
introduccion de la corriente acida (figura 5a). El objetivo era minimizar ese volumen.

Aunque quedo claro que el dispositivo de mezcla Ventoxal podia acelerar notablemente
la mezcla frente al disefio inicial con entrada por tuberia (‘current design'), era posible
una optimizacidn adicional montando la unidad verticalmente en una de las paredes del
reactor, inyectando asi con un cierto angulo en direccién opuesta a la salida (figura 5b).
Este disefio, denominado en adelante 'design 5, dio lugar a un riesgo de toxicidad minimo
y a una mezcla superior (figura 5c¢).
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Figura 5: Introducir la corriente dcida en el tanque andxico mediante una unidad de mezcla rapida
(Ventoxal) resulto critico (a). Frente a la introduccidn convencional por tuberia (‘current design’), la mezcla
rapida redujo drasticamente el volumen del '‘penacho de pH bajo. Montar la unidad de mezcla
verticalmente en la pared lateral, con una ligera inclinacion (design 5; b), dio lugar a la mezcla mas répida

(c).
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Como resultado, Bayer llevo a cabo la implementacion in situ del 'design 5' (figura 6) en
el compartimento andxico de su balsa de biodegradacion.

Ventoxal mixing unit
. mounted vertically
i on the reactor wall

Effluent line
connected to

Ventoxal Jet mixer

|
Angle and
distances
from CFD
‘design 5’

bar of existing mixer
(center of mixer)

Figura 6: Las unidades de mezcla Ventoxal se colocaron conforme al escenario CFD mas favorable. Se
esperaba que este disefio, con una disposicion vertical especifica de las unidades de mezcla, generase
una toxicidad por pH bajo minima.

“Let’s be honest, to finally take the plunge to implement
the idea of self-neutralizing nitric acid wastewater was
not straightforward at all. It was a bit ‘tricky’ as we say,
since dealing with living organisms at risk for the lower
pH conditions. Partly thanks to the low-pH plume
modelling of AM-Team we were confident that the real-
live implementation would be a success”

«Seamos sinceros: dar por fin el paso de implementar
la idea de un agua residual con dcido nitrico
autoneutralizante no fue en absoluto sencillo. Fue algo
‘tricky’, como decimos nosotros, porque se trabaja con
organismos vivos expuestos al riesgo de unas
condiciones de pH mas bajas. En parte gracias a la
modelizaciéon del penacho de pH bajo de AM-Team,
teniamos la confianza de que la implementacion real
seria un éxito.»
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Bayer comenzé a operar el sistema reconfigurado en octubre de 2024, reduciendo de
forma gradual la neutralizacidn de la corriente acida. En abril de 2025, el pH de entrada
habia descendido ya a 2,2, lo que dio lugar a un pH en la zona andxica (figura 7a) de
alrededor de 6,9. Esto coincidia perfectamente con las predicciones de la evaluacion
virtual de viabilidad (véase mas arriba).

También se hizo visible el descenso significativo de la fraccién inorganica del lodo
(causada por la precipitacion de CaCO3) (figura 7b), con una caida del 45 % al 12 %. Al
evitarse la precipitacion de CaCO3, de mayor densidad, la sedimentabilidad del lodo
empeoro, aunque se mantuvo dentro de niveles aceptables.
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Figura 7: El proceso actualizado esta en operacion desde octubre de 2024, con una reduccién gradual de
la neutralizacién de la corriente acida de alimentacion. El cambio esta siendo muy satisfactorio: el pH de
operacion se situa en los niveles predichos por el modelo, los costes de eliminacidn de lodos descienden
notablemente y se ahorra una cantidad significativa de sosa caustica externa.

Conclusién e impacto

Bayer pudo acelerar drasticamente en Amberes la evaluaciony laimplementaciéon de un
proceso a escala real mediante una combinacion inteligente de modelos:
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o Virtual piloting en lugar de pruebas piloto fisicas in situ

o Calibrado con datos reales a escala de laboratorio, un modelo dinamico
de la planta a escala real pudo sustituir por completo unas pruebas piloto
in situ costosas y extensas. Ademas del ahorro de costes y de tiempo
asociado, pudo evaluarse multitud de escenarios, lo que ofrece una
libertad de ensayo practicamente ilimitada frente a las pruebas piloto
fisicas. Esto ultimo aportd una confianza adicional considerable.

o Diseno de proceso basado en modelos

o Se utilizé un modelo CFD detallado para disefar de forma dptima el
sistema de mezcla, esencial para la modificacion del proceso. El posible
impacto negativo de la toxicidad local por pH bajo sobre el tratamiento
bioldgico pudo reducirse al minimo absoluto. EL mejor escenario de diseno
se implementé meticulosamente en la practica.

La experiencia de proceso y el conocimiento experto de Bayer, combinados con las
capacidades de modelizacion de AM-Team, dieron lugar a una actualizacion de proceso
innovadora y satisfactoria, con beneficios significativos en costes y sostenibilidad
asociados a la eliminacién de lodos y al uso de productos quimicos: (i) la corriente de
agua residual acida solo se neutraliza parcialmente ahora, lo que reduce las
necesidades de NaOH para la neutralizacion en un 40 %, y (ii) la generacion de lodos en
eltratamiento de aguas residuales se redujo un 35 %, con un enorme efecto en los costes
de gestion de lodos (incluida una reduccioén de los aditivos de deshidrataciéon de varios
cientos de toneladas de productos quimicos al ano).
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