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Resumen

La presencia de arsénico disuelto en agua para consumo humano es un problema sanitario de importancia global. El objetivo de este
trabajo fue evaluar la incidencia que tienen el analisis de regresion lineal (RL) y no lineal, sobre la estimacion de los pardmetros de
adsorcién de diversos modelos matematicos para explicar el proceso de remocion de contaminantes desde la fase acuosa. Para ello,
se utilizaron zeolitas quimicamente modificadas para la adsorcién de As(V) en un sistema dindmico de columna de lecho fijo (CLF).
La cinética de adsorcion se analiz6 con los modelos lineales y no lineales de Thomas y Yan y la Ecuacion de Adveccion de Dispersion
(EAD). La regresion lineal muestra la baja idoneidad del modelo lineal de Yan (YL) para representar la curva de ruptura experimental
(CRE), causada por una mayor sensibilidad a la linealizacién del modelo. En la regresién no lineal (RNL), el modelo de mejor ajuste
fue evaluado utilizando seis indices de ajuste, mostrando, a partir de ello, la existencia de una variacién en la curva de ruptura de
prediccién, producto de una distribucién del error (DDE) diferente a partir de cada uno de ellos. Existe divergencia en la estimacién
paramétrica a partir del enfoque de modelacién utilizado, lineal o no lineal, derivada de los cambios inducidos en la DDE por la li-
nealizacién de los modelos. La idoneidad para explicar el proceso de adsorcién sigue el orden: Thomas no lineal (TNL)>EAD> Yan
no lineal (YNL)> Thomas lineal (TL)>YL. Se puede concluir que la regresién no lineal fue mas apropiada para el proceso de estima-
cién paramétrica de los modelos de adsorcién.

Descriptores: Arsénico, adsorcion, zeolitas, sistema dinamico, indices de ajuste, suma del error normalizado, modelacién matema-
tica, analisis de regresion lineal y no lineal.

Abstract

The presence of arsenic dissolved in water for human consumption is a health problem of global importance. The objective of this
work was to evaluate the impact that linear (RL) and nonlinear regression analysis have on the estimation of the adsorption parameters
of various mathematical models, to explain the process of removal of pollutants from the aqueous phase. For this, chemically modi-
fied zeolites were used for the adsorption of As(V) in a dynamic fixed-bed column system. The adsorption kinetics was analyzed with
the Thomas and Yan linear and non-linear models and the Dispersion Advection Equation (EAD). The results obtained from the linear
regression show the low suitability of the Yan linear model to represent the experimental breakthrough curve, possibly due to a grea-
ter sensitivity to the linearization process of the model. In the non-linear regression (RNL), the best fit model was evaluated using six
fit indices, showing, from this, the existence of a variation in the predicted breakthrough curve, product of an error distribution other
than starting from each of them. There is divergence in the parametric estimation from the modeling approach used, linear or non-
linear, derived from the changes induced in the DDE by the linearization of the models. The suitability to explain the adsorption
process follows the order: TNL> EAD> YNL> Thomas linear (TL)> Yan linear (YL). It can be concluded that nonlinear regression was
more appropriate for the parametric estimation process of the adsorption models.

Keywords: Arsenic, sorption, zeolite, dynamic system, fit indices, sum of normalized error, mathematical modeling, linear and non-
linear regression analysis.
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ANALISIS DE REGRESION: ENFOQUE DEL DESEMPENO DE LA CURVA DE RUPTURA EN UN SISTEMA DINAMICO

INTRODUCCION

La presencia de arsénico disuelto en agua para consu-
mo humano es un riesgo constante de dafios a la salud
de millones de personas a nivel mundial. Su consumo
ha sido vinculado a la condiciéon médica denominada
hidroarsenicismo crénico regional endémico (HACRE).
Por ello, la Organizacion Mundial de la Salud (2006) es-
tableci6 un limite maximo permisible (LMP) de 10 pg
As/L para agua de consumo humano. En consecuencia,
su remocion del medio acuoso se vuelve una actividad
de importancia sanitaria estratégica. Para tal fin, el pro-
ceso de adsorcion ha sido ampliamente investigado por
sus multiples ventajas, entre las cuales Biswas & Mishra
(2015) destacan “su simplicidad, alta capacidad de re-
mocién y bajo costo de operacion”. La capacidad de ad-
sorcion de un material se evaliia, frecuentemente, en
pruebas dinamicas de CLF (Yunnen et al.,, 2017). El
comportamiento depurativo de estos sistemas se des-
cribe por CRE, expresada por la concentracion normali-
zada en funcién del tiempo de operacién de la columna.
Esta CRE se representa con el uso de diversos modelos
matematicos, cuyos pardmetros involucrados tienen re-
lacién con el escalamiento y disefio de un sistema de
tratamiento a mayor escala (Sarici & Onay, 2018). Por
ello, mientras mejor estos modelos describan el proceso
experimental de adsorcidn, mas precisa sera esta esti-
macion paramétrica de interés (Radnia ef al., 2013).

La RL es frecuentemente utilizada para la estima-
cion paramétrica de los modelos empleados donde re-
presenta la adsorcién de contaminantes (Chiavola, et
al., 2012). Adicionalmente, la RNL ha sido evaluada
para dicha estimacion en diversas investigaciones (Rad-
nia et al., 2013; Fil et al., 2015). Esta implica la evaluacion
del analisis del error a través del uso de diversos indi-
ces de ajuste (Sarici & Onay, 2018), para evaluar la mi-
nimizacién de la DDE entre los resultados experimen-
tales y modelados (Vasanth et al., 2008).

Foo & Hameed (2010), profundizan tedricamente en
once indices de ajuste reportados en la literatura rela-
cionada a procesos de adsorciéon de contaminantes, asi
como en sus respectivas expresiones matematicas. Al-
gunos de estos indices han sido utilizados en sistemas
dindmicos para minimizar la DDE. Vieira et al. (2020)
evaluaron la adsorcién de Co™ y Cu’*" sobre bagazo oxi-
dado de cafa de aztcar, utilizando como funcion obje-
tivo de la RNL la minimizaciéon de la raiz del error
cuadratico medio (RMSE). Adicionalmente, la adsor-
cion de cefalosporina C sobre la resina Amberlita XAD-
2 (Rohm & Haas Company) fue evaluada por Burkert et
al. (2011), empleando tinicamente, la suma del cuadra-
do del error (ERRSQ) para la estimacion paramétrica de
los modelos utilizados. En ese sentido, el estudio de la

influencia del uso de diversos indices de ajuste en la
variacion de la estimacion paramétrica de los modelos
de adsorcion no lineales ha sido abordado, casi exclusi-
vamente, en sistemas estaticos por lotes (Vasanth et al.,
2008; Sivarajasekar & Baskar, 2013; Sivarajasekar & Bas-
kar, 2014; Shahmohammadi & Babazadeh, 2014; Reza et
al., 2017). Esto demuestra que no se ha brindado la aten-
cion necesaria a dicho analisis en los sistemas dinami-
cos, a pesar de ser importante para fines de disefio
(Lodeiro et al., 2006). En consecuencia, no existen estu-
dios completos que evaltien a profundidad la precision
de estos indices de ajuste para valorar la DDE en estos
sistemas, por lo que su abordaje se considera prioritario
a ser desarrollado.

Consecuentemente, el objetivo principal de esta in-
vestigacion fue evaluar la incidencia que tienen la RL y
no lineal, sobre la estimacion de los parametros de ad-
sorcion de diversos modelos matematicos; ademas de
explicar el proceso dinamico de adsorcién de As(V) so-
bre zeolitas modificadas quimicamente. Las siguientes
metas se propusieron como estratégicas para el cumpli-
miento del objetivo antes descrito:

1. Sustentar la conveniencia de la realizacion de la
RNL a los datos de la CRE, respecto de las formas
lineales de los modelos.

2. Demostrar la variacién en los parametros de adsor-
cién de los modelos producto de la minimizacién de
la DDE, generada en la RNL, por el uso de diferen-
tes indices de ajuste.

3. Analizar los cambios en el comportamiento de las
CRP como funcion de la optimizacion de los distin-
tos indices de ajuste.

4. Definir una secuencia logica aplicada a estos siste-
mas para la determinaciéon del modelo mas adecua-
do para la representacion del proceso de sorcion.

Este enfoque sera ttil para la comprension del proceso
de adsorcion, en términos de optimizacién paramétri-
ca, con fines de disefio y evaluacion del desempefio de
sistemas dinamicos de remocién de contaminantes di-
sueltos en agua.

DESARROLLO

PREPARACION DEL AGUA SINTETICA UTILIZADA EN LA PRUEBA
DE ADSORCION

El agua sintética utilizada consistié6 en una solucién
multiiénica que emuld las concentraciones ionicas ma-
yoritarias y de As(V) de una fuente natural, clasificada
como karstica, en el municipio de Ixtapan de la Sal, en
el Estado de México. Su formulacion esta descrita en la
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literatura relacionada (Smith et al., 2002). El As(V) fue
incorporado a partir de una solucién patron, utilizando
cantidades adecuadas de sal de Na,HAsO,.7H,O, di-
sueltas en agua desionizada. La composicién de origen
(agua natural) y la del agua sintética se muestran en la
Tabla 1. El pH de esta solucién se ajusto a 8 por ser con-
siderado adecuado para este material en investigacio-
nes previas (Shokrolahzadeh et al., 2017).

Tabla 1. Concentracién cati6nica y anionica promedio utilizada
para la composicién del agua sintética y su comparacién con los
resultados experimentales

Concentracion

Variable quimica Original Ajustada ggjycién

(mg/L) (mg/L) sintética (mg/L)

HCO; 537.82 515,53  429.59
NO; 3.15 3.10 1.40
cr 288.75 27694 184.16
50,” 142.2 136.41  123.07
Na* 20045 209.53  225.25
Mg™ 16.69 17.39 22.18
K 19.24 19.94 21.62
Ca™ 155.54 16252  82.68
As(V) 0.285 - 0.2598
Electroneutralidad (%) -4.25 0 474

ACONDICIONAMIENTO QUIMICO DE LA ZEOLITA TIPO
CLINOPTILOLITA

El material adsorbente evaluado consistié en zeolitas
naturales (ZN) tipo clinoptilolita. Su acondicionamien-
to se basé en la acidificacion de su superficie, retoman-
do la metodologia descrita por Shokrolahzadeh et al.
(2017). La ZN fue molida y tamizada en tamato de par-
ticula de 8 a 10 mesh (didmetros de 2.36 y 1.68 mm) y,
posteriormente, se enjuagd con agua destilada por 6 h.
El sélido separado de la fase liquida se secd a 65 °C por
24 h. Este material obtenido fue agitado en una solucién
de acido sulftirico 1 M por 24 h, para luego ser filtrado
y enjuagado con agua destilada para su secado, en una
ultima etapa, a 70 °C por 24 h. Este material fue deno-
minado zeolita modificada quimicamente (ZMQ).

PRUEBA DE ADSORCION EN COLUMNA DE LECHO FIJO
EMPACADA CON ZEOLITA

La prueba de adsorcién de arsénico se realizo sin repli-
cacion, en una columna de acrilico de 40 cm de alto y 5
cm de didmetro interno, empacada con un total de 772
g de ZMQ. La solucion sintética se inyect6 a una tasa de
flujo (Q,) de 10 mL/min con un flujo vertical ascendente
y, a determinados tiempos, se tomaron muestras para
la medicion del arsénico total por medio del método de
flama con generador de hidruros utilizando celda de
cuarzo. El funcionamiento de la columna y las etapas
desarrolladas en la investigacion se muestran en la Fi-
gura 1.

Acido sulfarico
Punto de muestreo

del efluente ,\~

Solucién sintética

2

cm

=
Columna
empacada
con
ZMQ

Bomba

/ peristaltica
-

Y

Tiempo (h}

Figura 1. Esquema desarrollado para evaluar la adsorcién de
As (V) utilizando ZMQ: 1. Modificacién quimica acida de la
ZN, 2. Prueba de adsorcion en columna de lecho fijo y 3.
Modelacién de la cinética de adsorcién. Las flechas rectas
indican direccién de flujo de la solucion sintética inyectada
(modificado de Bibiano et al., 2016)

ANALISIS DE LOS PARAMETROS DEL DISENO DE LA COLUMNA

La Ecuacion 1 define el area bajo la CRE que establece la
adsorcion total en la columna hacia el punto de satura-
cién (C,/ C,=0.9), expresada en mg (q,,,) (Keshtkar et al.,
2012).

Qv 'C CS
ot = ° J.(t; 1——=dt
1000 C 1)

0

Donde:

t. =tiempo de saturacion de la columna (min)

Q, = tasa de flujo (mL/min)
C, = concentracion inicial de arsénico (mg/L)
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C, = concentracion de arsénico hacia el punto de satu-

S

racion

Al dividir el g,,, por la masa de material sorbente (M)
empacado en la columna (g), puede establecerse la ca-
pacidad maxima de adsorciéon experimental g, (mg/g)
(Ecuacion 2):

.
7= @

MODELACION MATEMATICA DE LA CURVA EXPERIMENTAL
DE RUPTURA

Diversidad de modelos matematicos han sido desarro-
llados para el estudio dinamico de la remocién de con-
taminantes (Sarici & Onay, 2018). En la investigacion se
utilizaron las formas lineales como no lineales de los
modelos descritos a continuacion.

EL MODELO DE THOMAS

Este modelo (Thomas, 1944) ha sido ampliamente utili-
zado en sistemas dindmicos de remocién de contami-
nantes de interés. La Ecuacion 3 representa su forma no
lineal (Bibiano ef al., 2016):

< _ 1

G 1+exp[kTqTM—kT C, tj €
Qv

Donde:

C, = concentracion influente (mg/L)

C, = concentracion efluente a un tiempo t (mg/L)

Q, = tasa de flujo (mL/min)

M = peso seco total (g) de material empacado

k; = constante de velocidad de Thomas (mL/min mg)

g = concentracion maxima en la fase sélida estimada
por el modelo (mg/g)

La forma lineal del modelo de Thomas se muestra en la
Ecuacion 4 (Chiavola et al., 2012):

1{%— 1} = —kT(”’QTM —k,C,t (4)

t v

EL MODELO DE YAN

Yan et al. (2001) propusieron un modelo modificado de
dosis-respuesta, el cual minimiza el error que resulta

del uso del modelo de Thomas, especialmente a muy
corto o muy largo tiempo de operaciéon. La forma no li-
neal (YNL) se representa en la Ecuacion 5:

G 1
C ! 5
0 1+[V] ®)
b
Donde:

a(L)yb (L) = constantes del modelo
V(L) = volumen de rendimiento

Los parametros k,y g, pueden ser determinados a par-
tirdea=k,Cy/ Q,yb=g,M/C,(Usman et al., 2014). En
estas expresiones C, Q,, k, y qyse definen de forma ana-
loga a lo establecido en la Ecuacién 3.

Su forma lineal (YL) se expresa en la Ecuacion 6:

C Mg
1r1—[co _’CfJ—umdran—aln(coy] (6)

Donde 4, (L") es la constante del modelo dosis-res-
puesta modificada. El resto de variables se establecen
de acuerdo con lo ya definido para el modelo de Tho-
mas (Ecuacion 3). El parametro k, puede ser obtenido a
partirdea,, =k, C,/ Q,.

ECUACION DE ADVECCION DISPERSION

Wierenga & Van-Genuchten (1989) desarrollaron la
Ecuacién de adveccion dispersion (EAD), la cual, de
acuerdo con Zhao et al. (2017) es til para “describir el
transporte unidimensional de un soluto adsorbente
bajo condiciones de flujo en estado estable a través de
un medio poroso” (p. 421). La Ecuacién diferencial 7
representa dicho transporte unidimensional en suelos
homogéneos.

2
R@ — D% _ U% (7)
ot ox ox
Donde:

x y t=profundidad (cm) y el tiempo (min)

C = concentracion del soluto de interés (mg/L)

D = coeficiente de dispersién hidrodinamico (cm’/min)

v =velocidad promedio del flujo (cm/min)

R =factor de retardacion, el cual describe el efecto del
equilibrio de adsorcion lineal sobre el transporte
(adimensional)
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El programa CXTFIT/Microsoft Excel, desarrollado por
Tang et al. (2010) se utilizd para la estimacion de los pa-
rametros hidrodinamicos R, D y v, utilizando la funcién
Solver add-in de Microsoft Excel (Microsoft Corpora-
tion®) (Hossain et al., 2013)

MODELACION DEL PROCESO DE ADSORCION DE As(V)
SOBRE ZEOLITA MODIFICADA QUIMICAMENTE

ANALISIS DE REGRESION LINEAL

La estimacion paramétrica de los modelos lineales de
Thomas (k;y ¢;) v Yan (4,4, V gy) se basé en el ajuste li-
neal de los datos experimentales de la CRE a las Ecua-
ciones 4 y 6, graficando para ello, respectivamente,
In((C/C)-1) vs. ty In(C/(C,-C,)) vs. InV para un determi-
nado Q, (Chiavola et al., 2012), utilizando las herra-
mientas de andlisis del software Microsoft Excel
(Microsoft Corporation®) (Arik, 2018). Para determinar
la adecuacién y precision de las formas lineales de los
modelos, el indice de ajuste 7* fue utilizado (Vasanth,
2006).

ANALISIS DE REGRESION NO LINEAL

La utilizacién de la RNL en la estimacion paramétrica
de los modelos matematicos de adsorcion implica la
evaluacion del analisis del error. Su fundamento meto-
doldgico, tomado como base en esta investigacion se
retoma a profundidad en literatura especializada rela-
cionada (Sivarajasekar & Baskar, 2013; Sivarajasekar &
Baskar, 2014; Reza et al., 2017).

Para su abordaje, un total de seis indices de ajuste se
utilizaron, a saber:

a) El coeficiente de determinacion (7).

b) El error hibrido fraccional (HYBRID).

c) La desviacion estdndar porcentual de Marquardt
(MPSD).

d) Elerror relativo promedio (ARE).

e) Lasuma del cuadrado del error (ERRSQ).

f) La suma del error absoluto (EABS).

Ayawei et al. (2017) describe sus expresiones matemati-
cas representativas de la siguiente manera:

—\2

. Z?—_l(ccalc - Cexp )l. ®)

5 (Con ) S C )

2

ERRSQ = z . (Ccalc - CeXp) ©)

i

2
100 (Cewp~Cnc)
HYBRID = ’ T 1
n_pzl_{ o | (10)
Co~Coe )
1 ex] - calc
MPSD =100 I . (11)
n - p CeXp .
C,.-C
ARE = @ ;,_l exp calc (12)
n  C
exp
EABS = Z i1/Cate = Cop 1_ (13)
Donde:
n  =numero de puntos experimentales
p  =namero de parametros en el modelo
C,, =concentracion normalizada al tiempo ¢
C,, = promedio de las concentraciones normalizadas

determinadas en los tiempos ¢
= concentracion normalizada al tiempo f calculada
por el modelo

C

calc

Los parametros de los modelos no lineales utilizados
(Ecuaciones 3, 5y 7) se obtuvieron a través de RNL por
minimizaciéon o maximizacién de los indices de ajuste
seleccionados (Ecuaciones 8-13) a través de la funcién
Solver add-in de Microsoft spread sheet, Excel (Hossain et
al., 2013). Si todos los valores experimentales y modela-
dos fueran iguales, estos indices de ajuste adoptan los
valores de =1, mientras que para los indices HYBRID =
MPSD = ARE = ERRSQ = EABS = 0.

DISCUSION Y ANALISIS DE RESULTADOS

REGRESION LINEAL DE LOS MODELOS PARA LA ADSORCION
DE As(V) SOBRE LA ZMQ

La Figura 2 muestra las CRP de la prueba de adsorcion
de As(V) sobre ZMQ para los modelos TL y YL. Puede
apreciarse que el primero (= 0.9890), genera una mejor
representacion de la CRE del proceso de adsorcion,
comparado con el segundo (+*= 0.6802), el cual presenta
una mayor sensibilidad a la linealizacién, pues su CRP
se aleja considerablemente de los datos experimentales.
Estos resultados son congruentes con los reportados
por Hanbali et al. (2014), al comparar los modelos linea-
les de Yan (r*=0.857), Thomas (r*=0.9950), Yoon-Nelson
(r*=0.9950) y Clark (*=0.9890) para representar la ad-
sorcion de plomo sobre algas rojas pretratadas. Esto
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hace inferir la no conveniencia de su uso para represen-
tar el proceso de adsorcion en sistemas dindmicos de
remocion. Este fendmeno podria asociarse al proceso
llevado a cabo para la linealizaciéon del modelo, pues
dependiendo del mismo, la DDE mejora o empeora, im-
plicando consecuencias en su desempefio de modela-
cion (Longhinotti et al., 1998).

Los pardmetros de adsorcion de los modelos linea-
les, asi como la cuantificacion de los indices de ajuste se
muestran en la Tabla 2. En ella se aprecia que el modelo
TL presenta las mejores cuantificaciones para los seis
indices de ajuste utilizados (Ecuaciones 8-13), situando-
lo como el mas representativo para el proceso de adsor-
cion. Los resultados de modelacién, mostrados en la
Figura 2 y en la Tabla 2, confirman las implicaciones
relacionadas al uso de la RL en la estimacion paramétri-
ca de los modelos de adsorcion. Vasanth et al. (2008)
expresan que esto se debe a que “la linealizacion de los
datos experimentales no lineales podria distorsionar la
estructura de la distribucion del error del modelo”, ge-
nerando con ello, una alteracién en la relacion existente
entre las variables “independiente” y “dependiente”

(Hossain et al., 2013). De esta manera, la forma lineal de
la ecuacion del modelo podria considerarse inapropia-
da para la obtencion de los parametros de adsorcion,
por lo que la RNL se situaria en una posicién mas ade-
cuada para tal fin (Vasanth, 2006).
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Figura 2. Resultados experimentales y curvas de ruptura
prediccion de la adsorcién de As(V) en la columna empacada
con ZMQ para los modelos lineales de Thomas y Yan utilizando
RL

Tabla 2. Pardmetros de los modelos obtenidos por minimizacién del error empleando seis diferentes indices de ajuste para la adsorcién
de As(V) sobre ZMQ), utilizando regresién lineal y no lineal de los modelos

Modelo/parametro r ERRSQ HYBRID MPSD ARE EABS
Thomas (lineal)

0.9890 0.0091 0.3781 42.5476 0.7204 0.2193
q; (mgg") 0.0059
k; (L min™" mg™) 0.0073
Yan (lineal)

0.6802 0.2237 4.5681 45.0704 2.064 1.0482
Gy (mg g 0.0063
k, (L min" mg™) 0.0524
Thomas (no lineal)
FO 0.9975 0.0018 0.3245 40.8751 0.4115 0.0840
g (mg g’1) 0.0056 0.0056 0.0056 0.0055 0.0056 0.0056
k; (L min™ mgq) 0.0064 0.0064 0.0075 0.0083 0.0083 0.0066
Yan (no lineal)
FO 0.9945 0.0042 0.5762 40.9657 1.1935 0.1536
qy (Mg g") 0.0055 0.0054 0.0054 0.0054 0.0055 0.0055
ky (L min” mg’1) 0.1266 0.1266 0.1228 0.1172 0.1225 0.1225
EAD (no lineal)
FO 0.9959 0.0032 0.6617 44.8520 1.1655 0.1355
v(cm h™) 1.7785 1.7956 1.7116 1.5968 1.6517 1.6517
R (adimensional) 1.3662 1.3792 1.3189 1.2383 1.2941 1.2941
D (cm*h™) 9.8532 9.9467 9.9492 9.8223 9.8689 9.8689

FO: Funcién Objetivo optimizada que brinda el resultado de los parametros de modelo g, k, v, Ry D mostrado
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REGRESION NO LINEAL DE LOS MODELOS PARA LA ADSORCION
DE As(V) SOBRE LA ZMQ

La Figura 3 muestra los datos experimentales de adsor-
cion y las CRP de los modelos no lineales de Thomas
(Figura 3a), Yan (Figura 3b) y la EAD (Figura 3c), obte-
nidas por la minimizacién de la DDE, utilizando dife-
rentes indices de ajuste (Ecuaciones 8-13). Puede
apreciarse que la CRP obtenida varia respecto al indice
utilizado, situacion que determina la representacion, ya
sea mas o menos adecuada, de la CRE. Esto concuerda
con las observaciones realizadas por distintos autores
(Allen et al., 2003; Vasanth et al., 2008; Sivarajasekar &
Baskar, 2014).

Las mayores desviaciones se presentan para las
CRP obtenidas con el modelo de Thomas (Figura 3a).
De esta Figura puede inferirse que los resultados de
modelacién obtenidos con los indices de ajuste 7 y
ERRSQ se traslapan, generando CRP bastante simila-
res. La tendencia de las CRP varia con el uso de los in-
dices MPSD, ARE, HYBRID y EABS. Para el caso
especifico de los indices MPSD, HYBRID y ARE, el mo-
delo de Thomas no se ajusta a los datos experimentales
al final de la curva, pero se adectia mejor a los valores
iniciales. Este hecho es de importancia, pues algunos
autores especifican que la utilizacién de dicho modelo
supone un problema para la representacion de los esta-
dios iniciales de operacion de los sistemas dinamicos.
Por otra parte, los modelos de Yan y EAD (Figuras 3b y
¢) muestran una incapacidad para representar, tanto la
parte inicial, como la final de los datos experimentales
para los seis indices de ajuste.

La Tabla 2 muestra la variacion de los parametros
calculados para los modelos y el valor correspondiente
del indice de ajuste optimizado para su obtencién. El
analisis del error sittia, con base a estos indices, el mo-
delo TNL como el mas adecuado para representar la
adsorcion estudiada. Esta mayor idoneidad del modelo
de Thomas, sobre otros modelos matematicos, fue
igualmente evaluada por diversos autores (Hanbali et
al., 2014; Biswas & Mishra, 2015), lo que confirma el por
qué es de los modelos mas seleccionados en este tipo de
investigacion. De forma complementaria, a partir de la
Tabla 2, puede situarse al modelo de la EAD y Yan, res-
pectivamente, como el segundo y tercer modelo mas
representativo del proceso de adsorcién.

La capacidad de adsorcion maxima experimental
(9.) para la ZMQ fue de 0.005 mg/g. Al compararlo con
los valores obtenidos con los diferentes indices de ajus-
te (Tabla 2) puede apreciarse que para los modelos TNL
y YNL, estos son bastante consistentes entre si. Por ello,
el modelo de Yan podria considerarse, también, de im-
portancia para fines de modelacién del proceso de ad-
sorcion estudiado (Radnia et al., 2013). Estos resultados
de similitud entre los valores de g, y el obtenido por el
modelo TNL (g;), concuerdan con los reportados en
otros sistemas dinamicos de remocién de contaminan-
tes (Chamberlain et al., 2021), lo que confirmaria la ido-
neidad de este modelo en el sistema estudiado.
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COMPARACION DE LA REGRESION LINEAL Y NO LINEAL PARA LA
PREDICCION DE LA ADSORCION DE As(V) SOBRE LAS ZMQ

Los parametros estimados para los modelos lineales y
no lineales de Thomas y Yan se muestran en la Tabla 2.
Para el modelo de Thomas el valor de adsorcién maxima
estimado para el modelo lineal (g,= 0.0059) es bastante
similar a los generados por los diferentes indices de
ajuste para el modelo no lineal. Para el caso del parame-
tro k;, las funciones *, ERRSQ y EABS generan valores
menores (0.0064, 0.0064 y 0.0066) al obtenido por la RL
(0.0073).

Para el caso del modelo YNL, ambos parametros g,
y ky, para todos los indices de ajuste, tienen bastante
similitud. Sin embargo, a diferencia del modelo de Tho-
mas, difieren considerablemente al compararlos con la
estimacion lineal (g,= 0.0063 y k, = 0.0524). Esto confir-
maria, por un lado, la diferencia medible en la estima-
cion de los parametros en funcién del tipo de regresion
realizada y, por otro, la mayor idoneidad de la RNL
para la estimacion paramétrica de los modelos de ad-
sorcion. Esto lleva a inferir el hecho de que la selecciéon
del enfoque de regresion utilizado, en gran medida, tie-
ne impacto sobre la estimacién paramétrica obtenida,
repercutiendo como fin tltimo en el proceso de escala-
miento del sistema de tratamiento para la remocion de
contaminantes. Distintos autores concuerdan en la ma-
yor aptitud de los modelos no lineales sobre sus respec-
tivas formas lineales utilizando el analisis del error para
evaluar la DDE (Zhang et al., 2013; Bibiano et al., 2016).

Un analisis adicional que puede obtenerse de la Ta-
bla 2, mediante la revision de los indices de ajuste utili-
zados, es que los modelos no lineales se sitiian en mejor
cualificacion para representar el proceso de adsorcion
estudiado. Esta representacion, de mejor a peor, sigue
el orden siguiente: TNL>EAD>YNL> TL>YL. Vasanth
(2006) explica este fendmeno de la siguiente manera: “el
método lineal asume que la dispersién de los puntos
alrededor de la linea sigue una distribuciéon Gaussiana
y que la DDE es la misma en cada valor de X” (p. 202).
Sin embargo, este comportamiento es practicamente
imposible en términos de la CRE del proceso de adsor-
cioén, pues por su naturaleza, su tendencia es no lineal,
resultando con ello en la mencionada alteracion de la
DDE (Wong et al., 2004). Esta situaciéon conduce a una
equivocada estimacién paramétrica del modelo de ad-
sorcion a partir de la RL, afectando dicho proceso tanto
en la consistencia como en la precisién de sus resulta-
dos (Foo & Hameed, 2010). Esto lleva, inexorablemente,
al uso de la RNL como herramienta mas adecuada,
puesto que se evaltuian los resultados de adsorcion bajo
una condicién de DDE uniforme en todo el rango anali-
zado de los datos experimentales (Vasanth, 2006).

CONCLUSIONES

La remocién de arsénico desde la fase acuosa ha sido
un area estratégica de investigacion en los tiltimos anos.
En este trabajo se investigd bajo condiciones dindmicas,
la capacidad de la zeolita tipo clinoptilolita quimica-
mente modificada para la remocién de As(V) desde la
fase acuosa y, en una etapa posterior, evaluar la in-
fluencia del enfoque de modelacion sobre la represen-
tacion de la cinética experimental de adsorciéon ge-
nerada en dicho sistema dinamico. El analisis de la mi-
nimizacién de la DDE entre los resultados experimen-
tales y modelados, basado en diferentes indices de
ajuste: *, ERSSQ, HYBRID, MPSD, ARE y EABS, em-
pleados fue fundamental para lograr el entendimiento
del proceso de adsorcién desarrollado. En ese sentido,
este analisis fue usado tanto para la estimacién de los
parametros implicados en los modelos como en la se-
leccién del modelo mas idéneo de ajuste para los datos
experimentales. La evaluaciéon de dichos indices de-
mostré que el modelo no lineal de Thomas provee el
mejor ajuste de la CRE.

Se evidenci6 la presencia de pequefias discrepancias
entre la capacidad maxima de adsorcién experimental
(9.), respecto de los valores cuantificados por los mode-
los no lineales de Thomas y Yan. Estos resultados refuer-
zan la afirmacion de que, a pesar de existir diferencia
estadistica en su capacidad de representacion de la CRE,
ambos modelos se consideran adecuados para la repre-
sentacion de la cinética de adsorcion en términos de su
capacidad de estimacion de dicho pardmetro.

Existen variaciones importantes a partir del uso de
diferentes indices de ajuste en la estimacion de los para-
metros involucrados en los modelos no lineales. Adicio-
nalmente, para los modelos de Thomas y Yan, existen
diferencias significativas en la estimacién paramétrica
establecida por regresion lineal y no lineal. Las mayores
variaciones se presentan para el segundo modelo debi-
do, muy posiblemente, a una significativa afectacion de
la DDE, producto del proceso de la linealizacion del mis-
mo, indicando que el enfoque de modelacién adoptado
afecta directamente el analisis del sistema de adsorcion.

Puede concluirse que la RNL se consolida como el
mejor método sobre la RL para la modelacién de la ci-
nética de adsorcién y la estimacion paramétrica involu-
cradas en el desempefio del sistema dindmico imple-
mentado para la remocién de As(V) desde la fase acuo-
sa. Investigaciones futuras podrian enfocar sus esfuer-
zos en el andlisis de indices de ajuste adicionales u otros
modelos matematicos comtinmente reportados en la li-
teratura. Estos aspectos aportarian nuevos elementos
sobre la comprension del proceso de depuracion de
contaminantes desde la fase acuosa, bajo condiciones
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dindmicas de operacién y con miras hacia la optimiza-
cién orientada al disefio de un sistema de tratamiento a
escala funcional.
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