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Modelizacién integral del proceso de
desinfeccion solar de agua: Descripcion del
viaje del foton desde el sol hasta el patdogeno
y del sistema de reacciones mecanisticas de
Inactivacion

Angela Garcia-Gil, Javier Marugan
Departamento de Tecnologia Quimica y Ambiental (ESCET), Universidad Rey Juan Carlos, C/ Tulipan s/n, 28933
Méstoles, Madrid- Espafia.

RESUMEN

La falta de agua potable en regiones de bajos recursos sigue siendo un desafio hoy
en dia. Existen tratamientos de agua alternativos que son aptos para ejecutarlos de
forma doméstica. Sin embargo, estos procesos siguen teniendo limitaciones que, al
fin y al cabo, repercuten en la eficacia del proceso. La desinfeccion solar de agua o
proceso SODIS es uno de estos tratamientos de agua domésticos, cuyo
procedimiento estandarizado peca por ser ineficaz en la inactivacion de virus y
protozoos (al utilizar botellas de PET que corta la transmisidon de radiacién UVB),
tener alto riesgo de recontaminacién (al tener que utilizar numerosas botellas de tan
solo 2 L) y por ser ineficiente en la produccion de agua potable (al recomendar como
minimo 6 horas de exposicion solar cuando en muchos casos este tiempo esta
sobreestimado). El desarrollo de modelos cinéticos que consideren de forma integra
y rigurosa la influencia de todas las variables que intervienen en el proceso es
esencial para optimizar los tiempos de exposicidn solar y maximizar la produccion
de agua potable. Este trabajo propone una metodologia para la modelizacién
integral del proceso de desinfeccién de agua teniendo en cuenta el transporte de la
radiacién desde el sol hasta el patdégeno (y su atenuacién por la atmosfera, el
material del recipiente y la composicion del agua) y de las reacciones mecanisticas
de inactivacion de diferentes patdgenos (virus, protozoos y bacterias). Ademas, esta
modelizacion contempla la ejecucién del proceso SODIS en recipientes de alta
capacidad, asi como el empleo de materiales mas adecuados para la fabricacion de
los recipientes SODIS.

Palabras clave: Modelado; SODIS; Transporte de radiacion; Reacciones mecanisticas;
Inactivacién.
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Comprehensive modeling of the solar water disinfection process: Description of the
photon journey from the sun to the pathogen and the mechanistic inactivation
reaction system

ABSTRACT

The lack of safe drinking water in low-income regions remains a challenge today. Alternative water treatments are
available that are suitable for domestic use. However, these processes still have limitations that ultimately have an impact
on the efficiency of the process. Solar water disinfection or SODIS process is one of these household water treatments,
whose standardised procedure is ineffective in inactivating viruses and protozoa (by using PET bottles that cut the
transmission of UVB radiation), has a high risk of recontamination (by having to use numerous bottles of only 2 L) and
is inefficient in the production of safe drinking water (by recommending a minimum of 6 hours of solar exposure when
in many cases this time is overestimated). The development of comprehensive kinetic models that rigorously consider
the influence of all the variables involved in the process is essential to optimise solar exposure times and maximise safe
drinking water production. This work proposes a methodology for the integral modelling of the water disinfection
process, taking into account the transport of radiation from the sun to the pathogen (and its attenuation by the
atmosphere, the material of the container and the composition of the water) and the mechanistic reactions of
inactivation of different pathogens (viruses, protozoa and bacteria). In addition, this modelling envisages the execution
of the SODIS process in large-volume containers, as well as the use of more suitable materials for the manufacture of
SODIS containers.

Keywords: Modelling; SODIS; Radiation transport; Mechanistic Reactions; Inactivation.

1. Introducciéon

Actualmente, mas de 800 millones de personas carecen de acceso a agua potable [1]. La mayoria de estas
personas viven en paises de bajos ingresos donde los recursos financieros y tecnoldgicos son limitados. En
este contexto, la falta de suministro de agua potable centralizado proveniente de plantas de tratamiento se
cubre con procesos a nivel doméstico. Estos tratamientos, que suelen denominarse tratamientos domeésticos
de agua, se caracterizan por ser de bajo coste, faciles de usar y sostenibles [2]. Algunos ejemplos son la
cloracion, la filtracidn, el hervido y la desinfeccion solar del agua. Este uUltimo, también llamado proceso
SODIS, se ha revelado como uno de los tratamientos mas adecuados para producir agua potable a nivel
doméstico, ya que es barato, no depende de consumibles y su eficacia de eliminacién de patdégenos (virus,
bacterias y protozoos) del agua ha sido ampliamente demostrada [3,4]. Este proceso se basa en el efecto
germicida de la luz UV y su efecto sinérgico con el aumento de la temperatura del agua. El procedimiento es
muy sencillo, basta con llenar un recipiente transparente con agua y colocarlo a la luz del sol durante varias
horas. El procedimiento globalmente aceptado [5] establece que se deben exponer botellas de
polietilentereftalato (PET) de 2 litros durante 6 h en dias soleados o 48 h en dias nublados. Sin embargo, este
método estandar tiene limitaciones que podrian solventarse cambiando alguna caracteristica del
procedimiento: el aumento del volumen del recipiente disminuiria el riesgo de recontaminacion causado por
la manipulacién de botellas de 2 litros y también maximizaria la produccion de agua potable; el uso de
materiales plasticos para la fabricacion de recipientes distintos del PET aumentaria significativamente la
eficacia de la inactivacion de virus y protozoos; y un estudio detallado de los factores que influyen en el
proceso reduciria la sobreestimacion del tiempo de exposicion solar [3]. Por lo tanto, el desarrollo de precisos
modelos cinéticos es crucial para garantizar, e incluso, maximizar la produccion de agua potable. Un modelo
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cinético ideal deberia tener en cuenta todos los factores criticos que afectan a la eficacia del proceso, como
la intensidad y la distribucion espectral de la radiacion solar, los espectros de transmisién de las paredes del
recipiente —y el envejecimiento del material del recipiente SODIS—, o bien fabricado con PET, o bien con
materiales alternativos, la composicidon quimica del agua —ya que las sustancias presentes en el agua pueden
desempeiar un papel critico como atenuadores de la radiacidon y/o sensibilizadores que desencadenen
procesos de inactivacion—y el tipo y la concentracion de patégenos en el agua no tratada (virus, protozoos
o bacterias). En este trabajo, se presenta el desarrollo de una metodologia para el modelado cinético del
proceso que permita estimar con precisién el tiempo de exposicion solar necesario en recipientes SODIS de
alta capacidad.

2. Metodologia para la modelizacién del proceso SODIS

La metodologia se dividio en las siguientes partes, cada una relacionada con uno de los factores criticos que
intervienen en el proceso SODIS (anteriormente comentados):

» Radiacién solar: desarrollo de un algoritmo para obtener facilmente la dosis solar diaria real en cualquier
punto del mundo.

> Recipiente: desarrollo de una herramienta de célculo para estimar la irradiancia espectral en el interior
de los recipientes SODIS para los materiales mas adecuados.

» Composicion del agua: desarrollo de un procedimiento para calcular la radiacién incidente efectiva en
los recipientes SODIS de gran volumen en funcién de las concentraciones de sustancias naturales
encontradas en aguas reales

» Modelos cinéticos de inactivacion: desarrollo de tres modelos cinéticos mecanisticos, uno para cada
grupo de patdgenos (virus, protozoos y bacteria), que describan las principales reacciones de
inactivacion de los diferentes tipos de microorganismos durante el proceso SODIS.

3. Modelizacién cinética
3.1 Radiacion solar

El algoritmo para estimar facilmente la dosis solar diaria real en cualquier punto del mundo fue obtenido del
trabajo desarrollado por Garcia-Gil et al. (2022) [6]. Para calcular la dosis diaria en funcion del dia del afio y
de la latitud, este algoritmo tiene en cuenta: i) la duracion del dia (zp;) y la irradiancia del sol al mediodia
solar (p2, (1)), las cuales solo dependen de la latitud y del dia del afio; ii) un primer factor corrector (F1) que
relaciona la radiacion incidente acumulada con la dosis diaria si la irradiancia del sol corresponde a la del
mediodia solar y es constante durante la duracion de todo el dia; y iii) un segundo factor corrector (F2) que
relaciona la radiacién real y la maxima acumulada incidente:

Gday(/l) =F-F -pgp(d) -1ty )

Para F2 =1 (dosis méaxima tedrica), F1 se estimé en un valor de 0,43 a 307,5 nmy a una latitud de 45°N y fue
validado para las latitudes comprendidas entre 60°S a 60°N, con un paso de 5°. Como el valor de F2 depende
de las condiciones meteoroldgicas, se recomienda encarecidamente medir la radiacion real sobre el terreno
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para determinar F2. Sin embargo, si no se dispone de mediciones reales, es posible encontrar una
aproximacion razonable en Garcia-Gil et al. (2022) [6]. Por ejemplo, el valor estimado de F2 = 0,58 para 52°N,
5°E, redujo el error entre las predicciones y las mediciones reales del 121% al 25,5%. Este algoritmo es preciso
y capaz de responder a diferentes espectros solares. Sin embargo, su maxima fortaleza es que esta basado
en una simple ecuacidén que puede ser implementada en cualquier modelo cinético, a diferencia de los
softwares disponibles que resultan ser una caja negra y su uso debe hacerse independientemente. Por otro
lado, la simplicidad del procedimiento también conlleva algunas limitaciones, como la pérdida de precisién
para los tratamientos que duran menos de medio dia y para lugares con una meteorologia muy variada, y el
uso restringido en latitudes fuera de la franja de 60°S y 60°N.

3.2 Recipiente

La herramienta para calcular el espectro de radiacion en el interior de los envases SODIS se denomina Solar
UV Calculator y puede ser descargada de forma gratuita en Garcia-Gil et al. (2020) [7]. Esta herramienta se
basa en la Ley de Lambert-Beer y en la medicién de los espectros de absorcién de materiales plasticos
apropiados para procesos SODIS previamente seleccionados. Esta seleccion se realizo, en primer lugar,
teniendo en cuenta datos bibliograficos de costes de produccion, propiedades mecanicas y fotoestabilidad,
y mediciones experimentales de propiedades Opticas. Inicialmente, se descartaron el poliestireno (PS), el
cloruro de polivinilo (PVC) y el polietileno (PE) como materiales adecuados para la fabricacion de envases
SODIS debido a su escasa fotoestabilidad. Sin embargo, aunque el polipropileno (PP) también presenta baja
fotoestabilidald, si se eligié por su bajo coste, su transmision de la radiacién en el rango UVB'y la posibilidad
de afadir un estabilizador UV. También se seleccioné el policarbonato (PC) y el polimetilmetacrilato (PMMA)
por su alta fotoestabilidad y sus buenas propiedades épticas. Finalmente, a pesar de su opacidad en el rango
UVB, también se eligio el PET para comparar el plastico estandar de fabricacion de recipientes SODIS con
otros plasticos alternativos mas adecuados. Por lo tanto, la herramienta Solar UV Calculator ofrece espectros
de radiacion por defecto para el PMMA, el PET, el PC y el PP, aunque también es posible afadir cualquier
otro material potencial si se conoce su espectro de absorcidn. Por otro lado, no solo las propiedades iniciales
de los plasticos son importantes, sino que también su evolucidén con la exposicion solar o su exposicién a la
intemperie, con el fin de analizar su durabilidad (relacionado con la evolucién de las propiedades mecanicas)
y su eficacia de desinfeccion (relacionado con la evolucién de las propiedades opticas). En Garcia-Gil et al.
(2022) [8] se llevd a cabo un estudio exhaustivo del efecto de la exposicidn a la intemperie en las propiedades
de los plasticos utilizados en procesos SODIS actualmente implantados en campo (PET, PMMA, PP y PP con
1% en peso de estabilizador UV) y se determin6 que el PP con un 1% de estabilizador UV y el PMMA tienen
las mejores propiedades Opticas y tasas de desinfeccién a pesar del envejecimiento, sin signos de
degradacion significativa después de 9 meses para el PP+1%y, al menos, 1 afio para el PMMA. Dado que el
PP+1% es un plastico con un buen balance entre su elasticidad y resistencia al impacto, se recomienda su
uso para recipientes SODIS portatiles, mientras que el PMMA se recomienda para dispositivos SODIS
estaticos por su alta rigidez, resistencia al impacto y facilidad para ser rayado.

3.3 Composicién del agua
El procedimiento descrito por Garcia-Gil et al. (2020) [9] fue seleccionado para calcular de forma sencilla la

radiacion efectiva disponible en el interior de los recipientes SODIS de gran volumen en funcion de la
concentracion de sustancias naturales del agua, tales como (bi)carbonatos, carbohidratos solubles, hierro,
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acidos humicos y solidos medidos como turbidez. Por un lado, no es necesario considerar la presencia de
sustancias transparentes en el rango UV (bicarbonatos y carbohidratos solubles), ya que no tuvieron ningun
impacto en la tasa de desinfeccion. Por otro lado, la presencia de sustancias épticamente activas (hierro,
acidos humicos o solidos) si tuvieron un efecto ya que actiian como atenuadores de la radiacién. Este efecto
puede ser considerado con la siguiente ecuacion:

k=ky-G-UI )

donde la cinética del proceso (aqui k: constante cinética de primer orden) se ve influenciada no solo por el
valor medio de la radiacion incidente (G) sino que también por la homogeneidad en la distribucion de la
radiacion (Ul, indice de uniformidad), siendo k, un factor cinético proporcional (constante e independiente
de la radiacién).

Los valores de G y UI en funcién de la composicion del agua pueden ser obtenidos en Garcia-Gil et al. (2020)
[9]. El efecto ocasionado en recipientes de alta capacidad difiere en funcién de sus propiedades Opticas
absorcion o dispersién de la luz). Las sustancias absorbentes (hierro y acidos himicos) producen una
disminucién progresiva de la radiacion incidente a medida que la radiacién avanza a lo largo del recipiente.
En cambio, las particulas dispersantes (sélidos) conducen a perfiles significativamente mas pronunciados con
valores mucho mas altos de la radiacion incidente cerca de la parte frontal, lo que da lugar a un Ul mas bajo
para la misma G. Sin embargo, esta ecuacion no puede aplicarse para el hierro, que ademas de actuar como
un atenuador de radiacion en recipientes de alta capacidad, también desempeia un papel como potenciador
del daho bacteriano, probablemente debido a su posible permeabilidad dentro de la célula y a su
contribucién en el proceso Fenton intracelular [10,11].

3.4 Modelos cinéticos

Para la estimacion de tiempos precisos de inactivacion, se utilizaron modelos cinéticos mecanisticos que
estudiaron cada uno de los mecanismos que tienen lugar durante el proceso SODIS (térmico, fotonico y
sinérgico UV-T) por separado, para asi proponer esquemas cinéticos apropiados para la inactivacion de cada
tipo de microorganismo.

3.4.1 Virus

El modelo cinético utilizado para la estimacion del tiempo de inactivacion en virus fue obtenido de Garcia-
Gil et al. (2020) [12] que utilizo el virus MS2, indicador generalmente usado en procesos de fotoinactivacion
por su elevada resistencia. Para la modelizacion del efecto térmico, este modelo no utilizé ningin mecanismo
ya que los virus MS2 no mostraron ningun efecto térmico en condiciones de oscuridad en el rango de
temperaturas del agua que se alcanza habitualmente durante el proceso SODIS (20-50°C). Por otro lado, los
datos experimentales de la inactivacion del virus en condiciones de iluminacién a bajas temperaturas
mostraron una dependencia lineal que fue modelada con éxito con un modelo cinético de primer orden. En
cambio, los virus si mostraron sensibilidad al efecto sinérgico UV-T (reduccién de 3 logs en 60-90 min), el
cual se model6 aplicando una ecuacion de Arrhenius modificada a la constante cinética de la reaccion
fotonica. Ademas, este modelo también incluye la dependencia espectral en la reaccion fotdnica afiadiendo
la funcién de ponderacion bioldgica del ARN a su constante cinética. De hecho, la incorporacién de la accion
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espectral fue validada con datos experimentales, donde se modificé el espectro de emisidén de radiacion
colocando plasticos de PET, PP y PMMA entre el agua y la fuente solar. Estos resultados confirmaron que la
inactivacion observada experimentalmente para el PET es despreciable, resultado muy significativo teniendo
en cuenta que es el material mas utilizado para los procesos SODIS, mientras que el PMMA y el PP
proporcionaron las tasas de desinfeccién mas altas.

3.4.2 Protozoos

El modelo cinético utilizado para la estimacion del tiempo de inactivacion en protozoos fue obtenido de
Garcia-Gil et al. (2020) [13] que utilizé el protozoo Cryptosporidium parvum, indicador generalmente de
contaminacion fecal por protozoos. En este caso, este modelo si utilizd ecuaciones cinéticas para describir el
efecto térmico observado experimentalmente. Los protozoos mostraron una inactivacion por efecto térmico
por encima de los 30°C (modelado con la ecuacién de Arrhenius), siendo este proceso especialmente
significativo por encima de los 40°C, (se consigue una reducciéon de 3 logs en 17 h a 44°C y en
aproximadamente 1 h a 50°C). Las curvas experimentales de desinfeccion en condiciones de iluminacion a
bajas temperaturas mostraron un hombro inicial que se modelé con éxito con un modelo de eventos en
serie. Ademas, los protozoos también mostraron sensibilidad al efecto sinérgico UV-T (reduccién de 3 logs
en 2-3 h), que se modelé aplicando una ecuacion de Arrhenius a la constante cinética de la reaccion foténica.
También se incluyé la dependencia espectral en la reaccion fotdnica, mediante la incorporacion de la funcion
de ponderacion biologica del ADN a su constante cinética. En este caso, la incorporacion de la accion
espectral también fue validada con experimentos donde se modificd el espectro de emisidon de radiacion
colocando plasticos de PET, PP y PMMA entre el agua y la fuente solar. Estos resultados confirmaron que la
inactivacion observada experimentalmente para el PET a temperaturas inferiores a 40°C es casi inexistente.
Por lo tanto, el hecho de que en los envases de PET no se inactiven los virus y que la inactivacion térmica sea
casi la Unica posibilidad de inactivar protozoos, evidencia la necesidad de buscar materiales alternativos para
fabricar recipientes SODIS, entre ellos el PMMA y el PP con estabilizador UV.

3.4.3 Bacterias

El modelo cinético utilizado para la estimacion del tiempo de inactivacién de bacterias en oscuridad fue
obtenido de Garcia-Gil et al. (2022) [14] y en condiciones de radiacién en Garcia-Gil et al. (2022) [15] para la
bacteria Escherichia coli, indicador referente de contaminacion fecal bacteriana. El segundo trabajo es la
continuacion del primero, por lo que el modelo cinético en condiciones de iluminacion tiene en cuentas
todos los mecanismos descritos en condiciones de oscuridad. Como las bacterias son organismos mas
complejos, por ejemplo, realizan la respiracion celular para vivir, es necesario tener en cuenta procesos
intracelulares que seran alterados durante el proceso SODIS. Para ello, este sistema modela las rutas de la
respiracion celular y el efecto del dafio de los radicales en las células bacterianas (condiciones de oscuridad).
Para este ultimo efecto, se utilizé6 un modelo de eventos en serie con una constante de recuperacion, y asi
reproducir con precision este sistema. Las bacterias también mostraron una inactivacion por efecto térmico
en condiciones de oscuridad por encima de 30°C, el cual se modeld con la ecuacién de Arrhenius. Por ultimo,
los efectos fotonicos se incluyeron en los mecanismos (desactivacién/activacion de enzimas/coenzimas,
proceso foto-Fenton intracelular y dafio directo). El dafio directo se modeld con otro modelo de eventos en
serie con recuperacién que se acopl6 con el del dafo de los radicales mediante un modelo de multiples
golpes y multiples objetivos. Ademas, las bacterias mostraron una suave sensibilidad a la sinergia UV-Ty se
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modelé mediante la incorporacion de la ecuacion de Arrhenius a la constante cinética del dafio directo
fotonico. Debido a la complejidad del sistema cinético, este modelo no contempla la accion espectral, pero
fue seleccionado debido a su rigurosidad y precisién, De hecho, no existen todavia modelos cinéticos
mecanisticos de inactivacién bacteriana que contemplen la accion espectral.

4. Conclusiones

Este trabajo presenta el desarrollado de un modelo cinético completo que estima el tiempo de exposicion
solar necesario en recipientes de alta capacidad sometidos al proceso SODIS. Este modelo tiene en cuenta el
transporte de la radiacién espectral desde el sol hasta los patdégenos (incluyendo la atenuacion causada por
la atmosfera, las paredes de los recipientes y las sustancias naturales disueltas en el agua) y las reacciones
quimicas mecanisticas que se producen durante la inactivacién térmica y/o solar de virus, protozoos y
bacterias. La complejidad de los microorganismos obliga a adoptar suposiciones para obtener modelos
cinéticos mecanisticos plausibles. Sin embargo, a pesar de sus limitaciones, estos modelos ofrecen un marco
incomparable para futuros desarrollos y mejoras, pudiendo contemplar nuevas reacciones, procesos y
patdgenos.
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