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Resumen

Se propone un modelo polinomial, expresado en variables codificadas y naturales, para
predecir la cantidad de arsénico remanente tras la extraccién de dicho contaminante en
medio acuoso, empleando quitosano como adsorbente. Se aplica el Método de Superficie
de Respuesta (MSR) considerando las condiciones de pH, tiempo de contacto, concentra-
cién de arsénico y concentracion del adsorbente (quitosano) para proponer las condicio-
nes Optimas que maximicen la remocion de arsénico. El modelo polinomial propuesto
presenta una buena aproximacion, ya que el coeficiente de determinacion obtenido es de
0.9983. Se presentan las curvas de nivel y los analisis residuales para la validacion del
modelo. Este trabajo pretende ayudar a predecir el arsénico remanente y, asi, disminuir
la cantidad de experimentos necesarios en el andlisis de la extraccion de arsénico mediante
quitosano.

Palabras clave: Disefio de experimentos, modelado predictivo, optimizacion, tratamiento
de agua, adsorcion.

1. Introduccion

El arsénico es un metal pesado que se puede encontrar de manera natural en rocas y
sedimentos; sin embargo, las concentraciones de este tienden a aumentar en el medio na-
tural debido a las actividades humanas, tales como la quema de carbdn, que suele reali-
zarse en centrales eléctricas, en industrias de fundicién de cobre y en el procesamiento de
minerales [1]. En algunas ocasiones, este compuesto inorganico es dificil de extraer del

medio en el que se encuentra debido a diversas condiciones, como el pH [2]. Por otro lado,
el arsénico es toxico, al igual que los demas metales pesados, por lo que merece atencién
especial debido a su volatilidad, a su capacidad de bioacumularse en el ambiente y a que
es potencialmente cancerigeno [3].

Debido a ello, se ha estado estudiando la implementaciéon de diversos materiales y

métodos que ayuden a su extraccién, siendo el quitosano uno de los mas empleados para
14


https://doi.org/10.67158/2dtrz624
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/?utm_source=chatgpt.com
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/?utm_source=chatgpt.com

Revista INEMATD SCIENCE. Vol. 1 Num. 1 (2026)

dicha extraccidn, el cual suele obtenerse del caparazon de mariscos. Esto se debe a que,
aunque existen diversos métodos que pueden emplearse para remover el arsénico, como:
oxidacion/precipitacion, coagulacion, intercambio idnico y tecnologia de membranas, el
quitosano presenta bajo costo, se puede conseguir facilmente, es biodegradable, no es té-
xico y posee propiedades estructurales que favorecen la extraccion del arsénico, ya que se
lleva a cabo mediante el método de adsorcidn, el cual es uno de los métodos mas simples
y efectivos en remocion de contaminantes [4].

Generalmente, este tipo de analisis de extraccién de contaminantes suele modelarse
mediante el Método de Superficie de Respuesta (MSR), ya que se emplea en el analisis de
procesos quimicos. No obstante, también puede utilizarse a nivel ingenieria, ya que analiza
los efectos de diversos parametros de entrada (&1, &, ..., £k) que puedan influir en una
respuesta de salida, lo cual ayuda a reducir el nimero de experimentos realizados para el
andlisis de remocion de contaminantes mediante predicciones, tal como se ha hecho para
el analisis de remocién de contaminantes como amoniaco [5], azul de metileno [6], plomo
[7], entre otros. En este método se utilizan variables codificadas (x1, xz, ..., x«) en lugar de
las variables naturales, las cuales son las variables que se encuentran en las unidades en
las que se realizaron las mediciones [8]. En este caso, en unidades de concentracion (mg/L),
pH y tiempo (min). Las variables codificadas son variables adimensionales que facilitan
analizar qué variables tienen mayor impacto en la respuesta del proceso, ya que permiten
estimar los términos del modelo de forma independiente.

En el presente trabajo se busca proponer un polinomio en variables codificadas y otro
en variables naturales que sea capaz de predecir la cantidad de arsénico remanente al apli-
car quitosano como medio adsorbente en un medio acuoso, tomando en cuenta la variacién
de pH, tiempo de contacto, concentraciones de arsénico y concentraciones de adsorbente,
y, al mismo tiempo, analizar la relacion que presenta el tiempo de contacto con la cantidad
de adsorbato inicial presente en el proceso de remocion.

2. Materiales y métodos

Se obtuvieron datos experimentales de Dehghani y colaboradores [9], quienes aplica-
ron el Disefio Compuesto Central (DCC) para determinar el nimero de ensayos y el rango
de variacion de los factores. Esto permiti6 analizar el efecto de la cantidad inicial de arsé-
nico (200-400 mg/L), la cantidad de adsorbente (quitosano, 2-4 mg/L), el pH (4-6) y el
tiempo de contacto (30-90 min) en un proceso de extraccion de arsénico. Los datos se pre-
sentan en el Apéndice A.

Se utiliz6 el software RStudio 2021.09.1 con el Método de Superficie de Respuesta, el
cual relaciona condiciones de entrada con la variable de salida analizada; en este caso, la
variable de salida es el arsénico remanente (Ecuacién 1), donde ¢ incluye los efectos de
errores de medicion y efectos externos que no pueden controlarse, como los niveles de
humedad, cambio de las propiedades y envejecimiento del material [8] y se espera que
presente una distribucién normal con varianza constante y media cero.

=f(&, &, &) +¢€
y f El 52 fk (1)

Sin embargo, el MSR analiza las variables codificadas (x4, x5, ..., X) en lugar de las
variables naturales (&1, &, ..., &k). Esto se debe a que la codificacién permite analizar varia-
bles con diferentes unidades y ordenes de magnitud sin distorsionar su influencia,
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asegurando que contribuyan de manera comparable a la respuesta del sistema [10]. Para
realizar la transformacion de variables se utiliza la Ecuacion 2, en la cual se consideran los
valores maximos, minimos y centrales de los datos experimentales:

v = §i — [max(¢;) + min($;)]/2
' [max(¢;) — min(¢;)]/2

Una vez efectuado el cambio de variables, la aproximacién se representa con la Ecua-

)

cién 3:

y = f(x, X 0, X)) + € 3)

En este contexto, el MSR se basa en el ajuste de un modelo polinomial de segundo
orden (Ecuacién 4) en términos de variables codificadas para representar el arsénico rema-
nente (y), el cual permite describir la respuesta del sistema considerando tanto los efectos
individuales como las interacciones entre las variables, ademas de incorporar el error ex-
perimental [7]. Sin embargo, este no permite describir el mecanismo de adsorciéon que se
lleva a cabo [11].

K K K
y =B+ Z.Bixi + Z Bux? + Z Bijxixj + € 4)
i=1 i=1 1<i<j

Donde x; y x; son variables independientes codificadas, k indica el nimero de va-
riables, B, es un término constante, f;, f;; y B;; son los coeficientes asociados a los tér-
minos lineales, cuadraticos y de interaccidn, respectivamente [6, 7].

Para facilitar el andlisis estadistico y el modelado, se asignaron factores a las varia-
bles experimentales estudiadas (Tabla 1). Los niveles de las variables de operacién (A, B,
Cy D) se establecieron en tres niveles: -1 (minimo), 0 (centro) y 1 (maximo). Para validar
el modelo polinomial, se realizaron andlisis de residuos mediante métodos analiticos y
graficos. Por otro lado, se emple6 el MSR para analizar la interaccion entre la cantidad
inicial de arsénico y el tiempo de contacto durante la adsorcién de arsénico sobre

quitosano.
Tabla 1. Rango experimental y codificado de las variables de operacion
R ivel
Variable Factor sy
-1 0 1
Cantidad de arsénico A 194 295.5 397
Cantidad de quitosano B 2 3 4
pH C 4 5 6
Tiempo de contacto 45 65 75

3. Resultados

3.1. Modelo polinomial
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Se presenta el modelo polinomial de segundo orden (Ecuacion 5) propuesto en va-
riables codificadas, el cual presenta unidades de concentracion en mg/L:

ASyemanente = 215.51 4+ 82.3894 — 6.2633B + 1.7633C — 16.871D — 4.1386AB — 3.4787AD — 2.2633BD )
+ 3.7744A% + 3.232D*

En el polinomio se utilizaron las cuatro variables de investigacion (pH, tiempo de
contacto, concentracién de adsorbente y adsorbato), y se obtuvo un coeficiente de deter-
minacion de 0.9983, donde un valor de 1 representa el mejor ajuste posible, lo cual indica
una buena correlacion [12, 13]. Para verificar la consistencia del modelo, se compararon
los datos predichos contra los valores experimentales [14, 15], como se muestra en la Fi-
gura 1. Los datos utilizados se encuentran en el Apéndice A. En dicha comparacion se
observé que los valores predichos coinciden con la mayoria de los valores objetivos expe-
rimentales (arsénico remanente), aproximandose a la recta identidad, con pendiente 1 e
intercepto 0. Por lo tanto, segtin la grafica, se puede suponer que el modelo presenta una
buena correlacién [15].

La comparacién entre el arsénico remanente experimental y el predicho con respecto
a cada variable de analisis se muestra en la Figura 2, en la cual se aprecia que la mayoria
de los valores aproximados coinciden con los experimentales, lo que constituye otro indi-
cio de que el modelo polinomial propuesto presenta una buena aproximacion. Dicha fi-
gura se obtiene a partir de un seccionamiento de superficies de nivel en 3 dimensiones
(Figura 3).
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Figura 1. Arsénico remanente predicho contra el arsénico remanente experimental.
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Figura 2. Curvas de nivel. Comparacion entre el arsénico remanente experimental y el
arsénico predicho para cada variable utilizada en el polinomio: (a) concentracion inicial
de arsénico; (b) concentracion del adsorbente; (c) pH; (d) tiempo de contacto.
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Figura 3. Superficies de nivel. Comparacién entre el arsénico remanente experimental y
el arsénico remanente predicho para las variables significativas del modelo polinomial:
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(a) tiempo de contacto y concentracion inicial de arsénico; (b) pH del medio y concentra-
cién del adsorbente.

3.2. Analisis estadistico
Al obtener el histograma de residuos estandarizados (Figura 4), se observa una distribu-

cion similar a la campana de Gauss, caracterizada por una distribucién normal con media
cero y varianza constante.
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Figura 4. Histograma de residuos estandarizados.

Se empled el método 3-sigma, utilizando lineas horizontales a 3 y -3 (Figura 5), para iden-
tificar posibles outliers que parecen estar presentes segtin el histograma de residuos estan-
darizados (Figura 4), ya que este no presenta una simetria perfecta. Sin embargo, no se
pudo identificar ningtn valor atipico, ya que el 100% de datos se encuentra dentro del
intervalo comprendido entre 3 y -3. Asimismo, se puede observar que la distribucién de
los valores es aleatoria, lo cual permite suponer que el modelo es confiable debido a una
varianza constante [7].
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Figura 5. Residuos estandarizados de arsénico remanente, predicho y experimental.
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Por otro lado, se obtuvieron los intervalos de confianza de los residuos con un nivel de
confianza del 95 % (Figura 6), en la que los residuos se representan con puntos amarillos y
los intervalos de confianza con lineas verdes. En dicha figura se aprecian 4 valores atipicos,
que también pueden observarse en el histograma de residuos estandarizados. Al mismo
tiempo, se observa que los residuos (&) presentan media cero y varianza constante, lo que
se traduce en un “efecto espejo” en los intervalos de confianza, debido a su anchura simi-
lar, lo cual indica que el valor es consistente y aleatorio en todo el rango de datos observa-
dos. Por consiguiente, los valores obtenidos indican que el modelo es viable [14].

Residual Case Order Plot

Residuals

o & A b oM A O ®

5 10 15 20 25 30
Case Number

Figura 6. Intervalos de confianza en los residuos con un nivel de confianza del 95%.

El aporte de cada variable en el modelo se analizo mediante el Andlisis de Varianza
(ANOVA), Tabla 2. Cabe destacar que el P-value ayuda a distinguir entre resultados pro-
ducto del azar del muestreo y aquellos estadisticamente significativos, lo cual contribuye
a evaluar la validez del modelo [6, 14]. Para ello, se considera que un factor es altamente
importante cuando P-value < 0.001, importante cuando 0.001 < P-value < 0.05 y no impor-
tante cuando P-value > 0.05 [7]. Por tanto, en la Tabla 2 se observa que, con base en el P-
value, todas las variables incluidas en el modelo polinomial son importantes y altamente
importantes para lograr una buena aproximacion.

Tabla 2. Coeficientes estimados del modelo polinomial de segundo grado y resultados de
ANOVA.

Modelo cuadratico

Factor Coeficiente estimado Error estandar P-value
A 82.3887 0.8136 <0.0001

B -6.2633 0.8149 <0.0001
1.7633 0.8149 0.041593

D -16.8712 0.6659 <0.0001
AB -4.1386 0.8139 <0.0002
AD -3.4787 0.8124 <0.0003
BD -2.2633 0.8149 0.01098
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3.7744 1.2052 0.004852

3.232 0.6160 <0.0001

El analisis de la interaccion entre el tiempo de contacto y la concentracidn inicial de arsé-
nico durante el proceso de adsorcion se presenta en la Figura 7. En dicho analisis se empled
una concentraciéon de adsorbente de 3 mg/L y un pH de 5. Con base en ello, se observa que
la mayor cantidad de arsénico remanente se obtiene cuando el tiempo de contacto se sittia
entre 30 y 40 min y la concentracion inicial de arsénico es alta. En contraste, la menor can-
tidad de arsénico remanente se alcanza con tiempos de contacto entre 60 y 90 min y con-
centraciones iniciales de arsénico entre 200 y 250 mg/L, condiciones en las que se favorece
una mayor eficiencia de adsorcion.

Figura 7. Respuesta de superficie de la interacciéon entre el tiempo de contacto y la con-
centracion de arsénico inicial.

El modelo polinomial en términos de variables naturales (Ecuacion 6) es el siguiente:

ASyemanente = 32.99 + 0.85461(Cys iniciar) + 14.839(Caas) + 1.7633(pH) — 1.7206(t)

— 0.040775(Cus iniciar * Caas) — 0.0022849(Cys iniciar * t) — 0.15089(Cpgs * t) (6)
+0.00036636(Cas iniciar”) + 0.014364(t?)

Donde: Cysiniciq1 €S la concentracion inicial de arsénico (194-397 mg/L); C,4s esla concen-
tracion de adsorbente empleado (2—4 mg/L); pH corresponde al medio de adsorcion (4-6);
y t esel tiempo de contacto (45-75 min). Dado que el modelo es de naturaleza polinomial,
las variables independientes se consideran continuas, lo que permite interpolar valores
reales dentro del dominio experimental definido. Los valores de arsénico predichos por
este modelo polinomial se presentan en el Apéndice A.

4. Conclusiones

Se obtuvo un polinomio con un coeficiente de determinacién de 0.9983. Con base en
el andlisis residual realizado, se puede decir que el modelo polinomial con cuatro varia-
bles puede predecir correctamente el arsénico remanente dentro de los siguientes rangos:
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pH de 4 a 6, tiempo de contacto de 45 a 75 min, concentracién inicial de arsénico de 194 a
397 mg/L y concentracion de adsorbente de 2 a 4 mg/L. Asimismo, se determind que la
concentracion inicial de arsénico y el tiempo de contacto tienen un efecto significativo en
el proceso de adsorcién, pues cuanto mayor sea el tiempo de contacto, menor sera la can-
tidad de arsénico remanente. En este sentido, se identificé como rango éptimo de opera-
cion un tiempo de contacto de 60 a 90 min y una concentracion inicial de arsénico de 200
a 250 mg/L. Este trabajo sirve como herramienta para el disefio y la optimizacion de siste-
mas de tratamiento de agua, contribuyendo a la remocidn eficiente del arsénico en condi-
ciones controladas.
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Abreviaciones
MSR Meétodo de Superficie de Respuesta
As Arsénico
teontacto Tiempo de contacto
Cads Concentracién adsorbida
Cas, incial  Concentracion inicial de arsénico
Apéndice A
Tabla A. Datos utilizados para la obtencién del modelo polinomial.
. Casjinicia®  Cads* Tiempo* As ‘remo- Asremo- Asremanente* Asremanente
Corrida* pH* . vido* . . .
(mg/L) (mg/L) (min) vido* (%) (experimental) (predicho)
(mg/L)
1 306 3 5 60 75 24.51 231 224.07
2 397 4 6 75 123 30.98 274 273.65
3 397 4 6 45 79 19.9 318 318.88
4 397 2 4 75 99 24.94 298 295.45
5 194 4 6 75 68 35.05 126 124.11
6 306 3 5 60 85 27.78 221 224.07
7 306 3 5 60 81 26.47 225 224.07
8 306 3 5 60 83 27.12 223 224.07
9 194 4 4 75 73 37.63 121 120.58
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10 397 4 4 45 83 20.91 314 315.35

11 194 4 6 45 40 20.62 154 155.42

12 399 2 6 75 98 24.56 301 300.77

13 306 3 5 60 79 25.82 227 224.07

14 194 2 6 75 63 32.47 131 132.88

15 194 2 4 45 42 21.65 152 151.62

16 397 4 4 75 125 31.49 272 270.12

17 397 2 4 45 72 18.14 325 331.63

18 306 3 5 60 82 26.8 224 224.07

19 194 4 4 45 43 22.16 151 151.89

20 397 2 6 45 58 14.61 339 335.15

21 306 3 5 60 84 27.45 222 224.07

22 194 2 4 75 61 31.44 133 129.36

23 194 2 6 45 41 21.13 153 155.14

24 306 3 5 60 80 26.14 226 224.07

25 306 3 5 30 30 9.8 276 271.46

26 306 3 5 90 93 35.29 198 202.54

27 306 3 5 60 83 27.12 223 224.07

28 306 3 5 60 81 26.47 225 224.07
Las columnas marcadas con asterisco (*) corresponden a datos obtenidos de: Experimental
dataset on adsorption of Arsenic from aqueous solution using Chitosan extracted from
shrimp waste; optimization by response surface methodology with central composite de-
sign. Dehghani, M. H., Maroosi, M., & Heidarinejad, Z. (2018). Data in Brief, 20, 1415-1421.
El As remanente (predicho) fue obtenido por el modelo propuesto en este trabajo.
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