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RESUMO

O presente trabalho utiliza a modelagem e simulagdo de processos como uma ferramenta que
possibilita a previsao de condi¢cdes 6timas operacionais ¢ a simulacdo de equipamentos sem
afetar a operacdo do processo, com a finalidade de desenvolver a modelagem matematica de
uma reagdo de fermentacdo, transformacdao da glicose a etanol conduzida em um reator
batelada e simular seu comportamento em ambiente computacional. Tendo como metodologia
aplicada, a utilizacdo de modelos fenomenoldgicos que descrevam o comportamento de uma
reacdo de fermentacdo em um reator descontinuo, simulando o modelo desenvolvido em um
software de processos quimicos e bioquimicos, para se analisar os seus resultados e compara-
los com os dispostos na literatura. Os resultados obtidos se mostraram de acordo com os
dispostos na literatura, uma vez iniciada a simulacao do processo nos softwares utilizados, as
variaveis de interesse se comportaram de maneira efetiva, sendo possivel visualizar em tempo
real seu processo reacional. Embora os resultados obtidos tenham sido eficientes para atingir

ao objetivo em estudo e estejam de acordo com a literatura, trata-se de um estudo inicial.

Palavras-Chave: Modelagem. Simulacao. Software. Biotecnologia. Bioprocessos.



ABSTRACT

The present work uses the modeling and simulation of processes as a tool that allows the
prediction of optimal operational conditions and the simulation of equipment without affecting
the operation of the process, in order to develop the mathematical modeling of a fermentation
reaction, transformation of glucose to ethanol conducted in to a batch reactor and simulate its
behavior in a computational environment. Having as applied methodology, the use of
phenomenological models that describe the behavior of a fermentation reaction in a
discontinuous reactor, simulating the model developed in a chemical and biochemical process
software, to analyze the their results and compare them with those arranged in the literature.
The results obtained were in accordance with those arranged in the literature, once the
simulation of the process began in the software used, the variables of interest behaved in an
effective way, being possible to visualize in real time its reactional process. Although the
results obtained were efficient to achieve the objective under study and are in accordance with

the literature, it is an initial study.

Keywords: Modeling. Simulation. Software. Biotechnology. Bioprocesses.
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1 INTRODUCAO

A fermentagao alcodlica ¢ conhecida desde a antiguidade e era empregada pelos povos
primitivos para a producdo de bebidas a partir de caldos agucarados obtidos por
esmagamentos de frutas. Produtos adquiridos a partir deste processo siao utilizados desde
entdo, existindo registro que confirmam o uso de alimentos fermentados pelos povos assirios,
sumérios, babilonios e egipcios antigos (PACHECO, 2010).

A fermentacdo alcodlica ¢ um processo anaerdbico, no qual ocorre a transformacao
bioquimica de agucares em alcool etilico (etanol) e gas carbonico (CO2) pela acdo de um
determinado grupo de organismos unicelulares denominados leveduras. De acordo com
Corazza (2001), o processo fermentativo pode ser dividido em trés etapas: a primeira
representa a fase de adaptagdo da cultura ao meio, em seguida a tumultuosa e a ultima a
complementar, que consiste no término da fermentacdo. A fermentacdo alcoolica envolve um
conjunto de estagios em que as reagdes sao controladas, e uma molécula organica ¢ degradada
em compostos mais simples realizando a liberacao de energia.

As leveduras do género Saccharomyces sao as mais usadas na producao do etanol. No
processo de producdo da cerveja, por exemplo, geralmente sdo empregadas duas espécies
desse género: Saccharomyces cerevisiae (alta fermentagao) e Saccharomyces uvarum (baixa
fermentagdo). Tais organismos sdao desenvolvidos para propiciar fermentacdo uniforme,
rapida e com alto rendimento em etanol (SILVA, 2007).

Os equipamentos nos quais sdo conduzidas reagdes quimicas catalisadas por enzimas
ou c¢lulas vivas sdo designados de biorreatores (PORTO, 2005). Os reatores convencionais
podem ser classificados de acordo com seu modo de operagdo de quatro maneiras: reatores
descontinuos (batelada), descontinuo alimentado, reatores de escoamento continuo (tubular ou
tanque) e reatores com processo em semi-batelada (semicontinuo).

O reator batelada, operando em pequena escala e de forma descontinua ¢ utilizado para
testar processos que nao tenham sido desenvolvidos completamente para fabricacao de
produtos caros e para aqueles em que sao de dificeis conversdes em operagdes continuas.
Uma das principais caracteristicas positivas desse tipo de reator € o alcance de altas
conversdes obtidas pela permanénciado reagente durante um longo periodo, obtendo assim
menores riscos de contaminagdo e boa flexibilidade de operagdo. Todavia, esse equipamento
possui altos custos de operacdo, devido a presenga de tempos mortos além da dificuldade de

producdo em larga escala (FOGLER, 2009).
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O modo de operacdo realizado em descontinuo alimentado ¢ caracterizado pela
alimentacdo do mosto ao fermentador, onde ¢ dividido em dois grupos (intermitente ou
continua), baseados no fato da adicdo de substrato ser ou ndo controlada por um mecanismo
de retroalimentagdo, no qual esse processo visa o fornecimento de substrato dentro do
processo podendo ser controlado em fun¢do da concentragdo (controle direto) ou em fungdo
de outros parametros (controle indireto), tendo como parametros: densidade optica, pH, entre
outros.

Os reatores com escoamento continuo sdo quase sempre operados em regime
estacionario, podendo ser classificados em trés tipos, sendo todos aplicados em processos de
grande escala de produgdo: o reator continuo de tanque agitado (CSTR), o reator com
escoamento empistonado-tubular (PFR) e o reator de leito de recheio (PBR). O primeiro ¢
frequentemente empregado no processamento industrial (reagdes de fase liquida) e assume
que em seu interior, durante a operagdo, a mistura seja perfeita, ou seja, a concentracdo na
saida ¢ idéntica aquela dentro do reator. O segundo consiste em um tubo cilindrico utilizado
frequentemente em reagdes em fase gasosa, onde os reagentes entram, seguem em
escoamento e sdo consumidos ao longo do equipamento. A conversdo nesse tipo de
equipamento vai aumentando a medida que a reagdo percorre o trajeto axial do reator. J& o
PBR também ¢ tubular, porém ¢ recheado com particulas de catalisador solido, sendo
utilizado especialmente para catalisar reacdes gasosas. Segundo Fogler (2009), dentre os
reatores cataliticos, o PBR se destaca por ser o reator que promove a mais alta conversao por
massa de catalisador.

Segundo Silva (2017), os processos de fermentagdo podem ser administrados
aplicando as quatro formas citadas anteriormente. Entretanto, uma ampla parte dos processos
fermentativos industriais envolvendo a levedura Saccharomy cescerevisiae ¢ conduzida em
batelada alimentada, pois este se mostra o modo de operacao mais eficaz para suavizar os
efeitos da inibigao ocasionados pelo produto e pelo substrato no processo de fermentagao.

A aplicacao industrial de processos como este ¢ amplamente conhecida e consolidada
do ponto de vista técnico e reacional. Porém, a busca por melhorias na qualidade do produto
ou na possivel redu¢do de custos operacionais impulsiona o setor industrial a descobrir
alternativas que auxiliem a conquistar esses objetivos da maneira menos onerosa possivel. A
modelagem e simulagdo de processos ¢ uma ferramenta poderosa e pode ser definida como
uma dessas alternativas na Engenharia de Bioprocessos pelo fato de possibilitar a previsao de
condigdes Otimas operacionais € a simulagdo de equipamentos sem afetar a operagdo do

processo (SILVA, 2012).
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Nesse contexto, o presente trabalho tem como finalidade desenvolver a modelagem
matematica de um processo fermentativo alcodlico genérico da glicose para a producdo de

etanol conduzida em um reator em batelada.
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2 OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GERAL

O presente trabalho tem como objetivo desenvolver a modelagem matematica de uma
reacdo de fermentagdo conduzida em um reator batelada e simular seu comportamento, em

ambiente computacional.

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Formular um modelo fenomenologico que descreva o comportamento de uma reagao
de fermentacao de forma descontinua;

e Adequar o modelo desenvolvido em um software de processos quimicos e
bioquimicos;

e Otimizar os resultados e compara-los com os apresentados na literatura.
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3 FUNDAMENTACAO TEORICA

O termo modelo, na engenharia, pode ser entendido como a réplica - fisica ou
matematica - de um sistema, possuindo todas as propriedades e fun¢des deste (SINGH, 2009).
Os modelos matematicos, desenvolvidos de maneira adequada, sdo capazes de prever os
efeitos (alteragdes) possiveis ao decorrer do processo e carregam a fungdo de explicar
qualquer fenomeno fisico na engenharia. A modelagem matematica, por sua vez, pode ser
definida como a representagdo fisica do problema através de um conjunto de equacdes
consistentes.

A modelagem matematica mencionada na literatura técnica especializada refere-se as
reacdes quimico-bioquimicas que acontecem no interior da célula. Com isso, a modelagem de
processos fermentativos, consiste nas equagdes matematicas que representam os balancos de
massa para cada componente do biorreator, associados as complexas transformagdes
bioquimicas que ocorrem nos processos, € as velocidades que se processam as reacoes
(BUENO, 2006). Em seus estudos, Schwaab (2007) propde que o modelo seja uma estrutura
que tenta descrever a realidade através das equagoes.

De acordo com Bueno (2006), um dos objetivos da modelagem matematica e
simulagdo para o desenvolvimento tecnologico de processos fermentativos ¢ antecipar o
comportamento dindmico e estaciondrio de tais processos. Incluindo suas condi¢des nao
testadas empiricamente, na qual serd possivel determinaras condigdes operacionais
economicamente viaveis do sistema. Além disso, auxiliar no projeto e no ajuste de algoritmos
de controle, na qual o modelo matematico formulado passa a ser parte integrante do mesmo.

De acordo com Mendesa (2011), a modelagem matematica de processos busca um
conjunto de relagdes entre as variaveis em um sistema podendo predizer as variaveis de saida
(outputs) e o estado do sistema a partir das varidveis de entrada (inputs). Este conjunto de
relacdes ¢ denominado de modelo e, no caso especifico da modelagem matematica, ¢é
constituido por equagdes algébrico-diferenciais. Sendo assim, as equagdes de balanco
mostram como os materiais se comportam dentro e¢ fora do volume de controle € como sdo
convertidos no interior deste volume. Em processos reativos a conversao interna no volume
de controle ¢ denominada de taxa de reacdo (também chamada de cinética reacional) e,
juntamente com o balango de massa, especificam o modelo completo (NIELSEN, ez al., 2003).

A elaboracdo do modelo matematico junto com sua aplicacdo na simulagdo acumula
uma série de vantagens na hora de conhecer e melhorar o processo, tais como: compreender o

comportamento do sistema, de maneira a formular um modelo; explorar o modelo mediante
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simulacdo ajuda a planejar o experimento, de forma a ter uma visao das variaveis que afetam
o processo, podendo estabelecer o tempo de duracdo para alcangar os objetivos propostos; o
modelo permite projetar estratégias de operacdo e controle; e por ultimo a sua utilizacdo
didatica, permitindo tragar estratégias e facilitar sua compreensdo (MENDESA, 2011).

Para Bueno (2006), os modelos matematicos representam adequadamente os processos
fermentativos, contudo alguns problemas podem ser encontrados durante esses processos,
devido a necessidade de incorporar uma série de caracteristicas que os diferenciam dos
processos quimicos convencionais. Podem-se listar tais problemas como sendo: baixas
concentragdes e baixas velocidades de reagdes; complexidade da mistura reagente e
dificuldade das enzimas conseguirem sintetizar seu proprio catalisador; falta de conhecimento
sobre os fenomenos limitantes da velocidade de producdo, além da falta de sensores para
automacdo online; problemas de esterilizacdo, seguranca e da toxicidade dos processos
fermentativos.

Os modelos cinéticos sdo bastante utilizados para examinar o crescimento microbiano
da fermentagdo alcoolica, na aplicacdo industrial, analisando a formagdo de produto e
consumo de substrato. No estudo tedrico experimental de um processo fermentativo a
determinacdo de um modelo cinético ¢ considerada a etapa mais importante, pois tal modelo
definira a taxa de producdo e consumo dos principais constituintes, além de auxiliar no
controle dos processos, como na redugdo dos custos € no aumento da qualidade do produto
(DODIE, 2012; apud SILVA, 2016;).

De acordo com Souza (2013) e Viegas (2003), o estudo da cinética de processos
microbianos tem por objetivo basico conseguir quantificar a taxa de crescimento celular, tanto
do consumo de substrato como a de formacdao de produtos, e dos demais parametros
relacionados, esse estudo ainda permite analisar a influéncia de fatores externos como:
temperatura, pH, inibidores, tempo, concentragdo, entre outros. Para a fermentacao alcodlica,
todos esses pardmetros sdo fundamentais para conseguir uma produ¢do de etanol adequada
em uma unidade industrial.

Segundo Birol (1998, p.15); apud Silva, (2016, p.2):

Modelos cinéticos para fermentagdes industriais sao normalmente baseados
em modelos simples e ndo estruturados. Além disso, nem todo modelo
cinético pode ser diretamente aplicavel a uma situacdo real do processo,
portanto o modelo matematico deve partir de um modelo simples que deve
ser modificado e adaptado até eventualmente conduzir a um modelo cinético
adequado.
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A combinacdo do balango de massa, com as equagdes cinéticas da taxa de reagdo e o
modelo do reator constitui uma descrigdo matematica completa do processo fermentativo, no
qual esse modelo pode ser utilizado para simular como as variaveis de saida podem ser

influenciadas pelo o conjunto de variaveis de entrada (MENDESA, 2011).
3.1 CLASSIFICACAO DE MODELOS

Segundo Alves (2010), os modelos sdo ferramentas utilizadas para conseguir
condicdes mais favoraveis no desenvolvimento da producdo e aumento de escala de
equipamentos, incluido os biorreatores, além de exercer um importante papel na sintese e
projeto de sistemas de controle, podendo ser utilizados em simula¢des de processos.

Os modelos podem ser classificados de acordo com o intuito da pesquisa a ser
utilizada, podendo ser apresentados de varias formas (SCHWAAB, 2007 apud MENDESA,
2011), dentre as quais, temos:

a) Modelo Matematico - indica que as interacoes entre diversas variaveis,
relacionadas a um determinado problema, possam ser descritas de forma
matematica precisa, na qual se ¢ possivel fazer previsdes quantitativas do
comportamento futuro do sistema em estudo;

b) Modelo Conceitual — ndo precisa obrigatoriamente constituir um vinculo
matematico quantitativo preciso, devido a complexidade das varidveis
envolvidas no processo, mas sim estabelecer vinculos qualitativos entre as
diversas variaveis do problema.

¢) Modelo Fisico: A Planta Piloto — ¢ composta por modelos fisicos reais, que
possui uma escala bastante inferior a escala dos sistemas propostos. E sempre
empregada quando ¢ impossivel realizar experimentos diretamente no sistema
estudado, mesmo tendo em mente a probabilidade de que esses testes
experimentais mal sucedidos resultem em acidentes ou em desvios de metas de
producao.

Para um melhor entendimento Mendesa (2011), apresenta uma proposta da
classificacio de modelos (Figura 1), através do fluxograma esquematizado com dados

recorrentes na literatura.



Figura 1 - Proposta de classificacao dos modelos em grupos distintos conforme os conjuntos de
ferramentas e técnicas matematicas disponiveis na literatura.
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Fonte: (MENDESA, 2011, p. 16).

De acordo com Schwaab (2007), os modelos podem ainda ser classificados como:
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a) Modelos tedricos e empiricos — nos modelos teoricos, as interagdes das

equacdes das diversas varidveis do problema, provém de hipdteses teoricas,

tais como: lei de energia, movimento e conservacdo de massa. J4 nos modelos

empiricos, as interacdes das equacdes das diversas varidveis sdo postuladas,

ou seja, ndo se tem qualquer hipdtese tedrica que justifique a relagdo

concebida;
b)

Modelos lineares € ndo lineares - os modelos sdo considerados lineares

quando conseguem satisfazer as propriedades de linearidade e quando

proporcionam interacdes lineares entre as varidveis do problema proposto,

caso contrario, sdo considerados ndo lineares;
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¢) Modelos deterministicos e estocasticos - Nos modelos deterministicos leva-se
em consideracdo que todo acontecimento dentro de um experimento ¢
explicado por um resultado bem definido, enquanto para os modelos
estocasticos, que para todo acontecimento dentro de um experimento, exista
um possivel conjunto de resultados, cada qual com certa probabilidade;

d) Modelos a parametros concentrados e a parametros distribuidos — sdo
denominados como sendo modelos a pardmetros concentrados, aqueles em
que as variacoes espaciais das varidveis sdo despreziveis e as propriedades nao
mudam com a posi¢do; ja para os modelos a paradmetros distribuidos as
variaveis espaciais sao importantes € ndo podem ser desprezadas;

e) Modelos estacionarios e dindmicos - os modelos sdo considerados dinamicos
quando uma ou mais variaveis, variam ao decorrer do tempo (em fungdo do
tempo), enquanto nos modelos estacionarios, as varidveis ndo mudam em
funcao do tempo, ou seja, ndo variam.

Ja para Valdman (2008) os modelos matematicos simulam o comportamento dindmico
dos processos segundo as peculiaridades das equacdes diferenciais e algébricas que o
compdem, fazendo com que se consiga definir os métodos e técnicas usadas para determinar a
solu¢do. Baseado nisso, ele propds os seguintes modelos:

a) Modelos agrupados — sdo formados por equagdes diferenciais totais, tendo o tempo
como a variavel independente;

b) Modelos distribuidos — sdao consideradas parciais as equagdes diferenciais
componentes e, na maioria das vezes, sao consideradas varidveis independentes as
variaveis tempo e outra varidvel dimensional (comprimento);

¢) Modelos lineares — quando ndo possui qualquer termo ndo linear nas equagdes
diferenciais e algébricas;

d) Modelos nao lineares — quando possui pelo menos um termo nao linear dentro das

equacdes diferenciais e algébricas.

3.2 FORMULACOES DOS MODELOS MATEMATICOS E CINETICOS DE
PROCESSOS FERMENTATIVOS

Por meio da aplicagdo dos modelos matematicos, obtém-se uma relagdo entre as
varidveis de um sistema em estudo (variaveis de entrada e varidveis de saida), o que torna

possivel predizer quais serdo as variaveis de saida de um sistema, além do seu estado, através
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dos valores das variaveis de entrada. As relagdes que ocorrem entre as variaveis sdo
normalmente expressas na forma de equagdes matematicas (especificadas também como
expressoes logicas), as quais sdo usadas nas operagdes de processos fermentativos. Dessa
forma, segundo Nielsen e seus colaboradores (2003), “as equacdes de balanco especificam
como os materiais fluem dentro e fora do volume de controle e como sdo convertidos no
interior deste volume”. Essa conversdo que acontece no volume de controle é representada
pela equacdo da cinética e, junto com o balango de massa, expressam o modelo completo
(SOUZA, 2013).

Nos processos fermentativos acontece a interacdo de dois sistemas: sistema com a fase
bioldégica composta por cultura de células animais (ou vegetais ou pela populagdo
microbiana), e sistema com a fase ambiental (ou meio de cultura), a qual ¢ usualmente
conhecida por conter substratos e produtos no processo (BORZANI et al., 2001 apud
BUENO, 2006). O correto na modelagem de uma fermentagdo ¢ mostrar o resultado de varias
transformagdes quimicas que acontecem pela agdo de uma cultura de células animais (ou
vegetais ou por uma populacdo microbiana). No entanto, seria extremamente complexo, ou
impossivel, obter uma descrigdo detalhada de todas as vias e interacdes metabolicas
pertinentes ao desenvolvimento microbiano (BUENO, 2006). Deste modo, para elaboracao da
modelagem de processos fermentativos, na maioria das vezes sdo utilizadas simplificacdes
para se obter modelos possiveis de serem manipulados e generalizados (BORZANI et al.,
2001).

Para a engenharia bioquimica, o desenvolvimento da modelagem matematica dos
processos fermentativos busca atingir cinco objetivos basicos: organizar informagdes dos
fenomenos biologicos, deixando-as coerentes; saber quais componentes e interacdes sao
importantes num sistema complexo; conseguir explicar o comportamento das células; corrigir
as falhas existentes e, por fim, entender as caracteristicas qualitativamente essenciais de
determinados processos (SOUZA, 2013). Segundo Alves (2010), o principal objetivo da
modelagem matematica e simulagdo como ferramenta para o desenvolvimento de processos
fermentativos € conseguir prever o comportamento estaciondrio e dindmico de processos,
mesmo em condigdes ndo testadas empiricamente. Ainda de acordo com este autor, varios
autores apresentaram diversas classificagdes para os diversos modelos utilizados na
engenharia bioquimica, comeg¢ando a definicdo por dois grandes grupos de modelos
matematicos de processos fermentativos: modelos fenomenologicos e modelos entrada-saida

(SINCLAIR et al., 1987; VOLESKY ef al.,1992; BONOMI et al., 2001; ).
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Os modelos fenomenologicos sdo fundamentados nas relagdes teodricas (ou empiricas)
e na formulacdo de hipoteses, para tentar esclarecer no processo os procedimentos das
variaveis e os seus fendmenos (SOUZA, 2013). Para Borzani (et al.,2001, apud BUENO,
2006), os modelos fenomenoldgicos sdo embasados em hipdteses e correlagdes tedricas (ou
empiricas) para esclarecer o comportamento das variaveis dos processos, sendo equagdes
baseadas na lei de conservacdo de massa e energia, nos fendmenos de transporte e em
principios fisico-quimicos, termodindmicos € cinéticos.

A cinética em um processo fermentativo consiste na avaliagdo dos valores da
concentracdo de um ou mais componentes do sistema de cultivo, em fung¢do do tempo de
fermentagao (ALVES, 2010) e possui modelos que podem ser classificados quanto ao nimero
de componentes usados na representagao celular e quanto a sua heterogeneidade da populacao
microbiana. Por exemplo, nos modelos estruturados as células sdo descritas com maiores
detalhes, enquanto que nos modelos ndo estruturados as células (microrganismos) sdo vistas
como simples reagentes; nos modelos segregados, as células sdo consideradas heterogéneas e
nos modelos nao segregados, as células sdo consideradas homogéneas, ou seja, todas
apresentam o mesmo comportamento (ALVES, 2010; SOUZA, 2013).

Os modelos “entrada e saida” (ou empiricos) sdo aqueles que conseguem estabelecer
uma relagdo empirica no sistema, capazes de descrever as relagdes entre o efeito da variagao
nas variaveis de entrada (ou varidveis possiveis de serem manipuladas), e o comportamento

das variaveis de saida (BORZANI et al., 2001 apud BUENO, 2006).

3.3 ESTADO DA ARTE

A partir da década de 1980, coincidindo com a evolugdo dos microcomputadores ¢ a
disponibilizagdo de softwares, diversos trabalhos cientificos foram desenvolvidos com o
objetivo de simular computacionalmente o comportamento de diversos processos (SILVA,
2012 apud SCHULTZ, 2014).

Por volta de 1984, o cientista Lozano et al. (1984), apresentou em seu trabalho uma
forma adequada para se predizer a elevagao do ponto de ebuli¢dao de solugdes em um processo
reacional. A modelagem consistiu na proposta de fungdes de transferéncia para cada efeito,
onde os parametros foram determinados a partir de ensaios experimentais em equipamentos
reais. O modelo em si ¢ valido apenas para um equipamento especifico, mas foi trabalhado
para que pudesse ser utilizado em diferentes estratégias de controle do equipamento

(WESTPHALEN, 1999).
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A utilizagdo do computador para simulacdo de processos quimicos cresceu de uma
forma vertiginosa nas ultimas décadas. No mercado podem ser encontrados varios pacotes
comerciais, nos quais esses programas se destacam por possuirem uma flexibilidade em
relagdo aos processos quimicos, tal como, sua abundancia de correlagdes e métodos
termodindmicos para predicao de propriedades (WESTPHALEN, 1999).

Evans (1990) explica que a aplicacdo da simulagdo de processos pode ser utilizada em
outras areas, além das industrias de refino de petroleo e petroquimicas (onde o processo de
destilagdo ¢ considerado um dos mais importantes), podendo ser aproveitada como ferramenta

na biotecnologia e na producao de polimeros.

3.4 MODELAGEM DE PROCESSOS QUIMICOS E BIOQUIMICOS

Fantozzi (et al., 2015), utilizaram o reator batelada para averiguar a viabilidade
econdmica do processo de conversao de energia por digestdo anaerobica do leite estragado
para a producdo de biogds e metano em micro escala, que mostrou ser uma alternativa
eficiente, por apresentar uma geracao de energia elétrica, que permitiu atender a quatro
empresas de laticinios de pequeno porte, mostrando indicadores financeiros interessantes para
investimento. Carlini (et al., 2015) utilizaram dejetos de aves e de soro de queijo em um
reator em batelada para a producao de biogas. Os resultados obtidos a partir da modelagem
permitiram mostrar uma quantidade elevada de metano, e a0 mesmo tempo, uma redugdo da
acidez do soro de queijo, melhorando a propor¢do do carbono, do nitrogénio e redugdo dos
solidos totais, tornando-se uma alternativa eficiente de produgdo de eletricidade.

Qazizada (2016) abordou em seu trabalho a producdo do etanol realizada em um
biorreator batelada a partir da levedura Saccharomyces cerevisiae. O resultado alcangado no
biorreator utilizando altas concentragdes de substrato se mostrou promissor, por conta da
levedura e das 6timas condicdes iniciais dentro do reator. Através da utilizagdo dos balangos
de massa, foi possivel prever as conversdes de substrato a produto, além do rendimento de
produtos individuais.

Oliveira (2015) utilizou em seu trabalho duas estratégias para reduzir a complexidade
de um modelo matematico de um processo continuo de fermentacdo alcodlica em biorreator
tubular de leito fixo. Uma das estratégias foi desenvolver um modelo alternativo muito menos

complexo, mas conservativo, o qual possibilitou a simulagdo (estimagdo de pardmetros,
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controle e otimizacdo) do bioprocesso com um menor esfor¢o computacional. As equagdes

utilizadas para esse processo podem ser vistas a seguir.

dex _ P — | _HPmaxCs _Sx) o—kpcp . 4 —
dt l'l'xcx Tx? l’l'x KMCX+CS+IC(_~%I (1 C;) e s rd kdcx (1)
d
ﬁzkms a(Cs-Cs) - PsCx 5 s = Y”x +m (2)
x/s
dc
d_: T HUpCx — kmp a(cp-Cp) ;5 up = Ypsths 3)

Em que k.5 € Ky s30 0s coeficientes de transferéncia de massa para o substrato e
para o etanol, K;,é a constante de saturagdo do modelo de Monod e kg a velocidade especifica
de morte celular; w,, Us, Up, Umax Sa0 as velocidades especificas de crescimento, consumo de
substrato, formacao de produto, e a velocidade especifica maxima de crescimento,
respectivamente; c,, ¢, Cs, Cp, € Cp sdo respectivamente, a concentracdo de microrganismos
no interior da particula, a concentracao de substrato no interior da particula, concentragao de
substrato na fase fluida, a concentracdo de produto no interior da particula, concentragao de
produto (etanol) na fase fluida; r; ¢ a taxa de morte celular; m ¢ a velocidade especifica de
consumo de substrato para manutengdo celular; Y, /s € Yp /s s30 os coeficientes aparentes de
conversao de substrato em células e produto, respectivamente.

A outra estratégia utilizada foi desprezar os gradientes de concentragdo no interior da
particula e aproximar o biorreator tubular de leito fixo por uma cascata de n-CSTRs em série
de volume equivalente, para conseguir reduzir a complexidade de um modelo matematico,

através da utilizacdo das seguintes equacdes.

dcsi Q , 1— .
% - ev; Csiy — Csi) - rl_(rs)sup(Tg); =1,....... N (4)

depi_ Q. (Cpiy = Cpi) +Ypssnt (’;5)5“19(%) ¥

dt Vi
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Em que Q representa a vazao volumétrica de alimentacdo; N ¢ o nimero de reatores a

ser estimado; Vi € igual ao volume do reator tubular dividido por N; ¢ é a porosidade; n é o

fator de efetividade; (75)sup € a velocidade de consumo de substrato na superficie da particula.

A partir da combinagdo das estratégias de redu¢do do modelo da particula e do modelo

hidrodinamico do biorreator, foi desenvolvido um modelo muito menos complexo. E possivel

observar no Grafico 1, os resultados simulados da concentragdo de substrato e etanol na saida

da cascata de reatores no regime transiente para baixa e alta concentragdo de substrato na

alimentacao (OLIVEIRA, 2015).

Grafico 1 - Concentracdo de substrato e etanol na saida da cascata de reatores no regime transiente.
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Nascimento (2018) aplicou na sua metodologia o modelo cinético de Monod na

modelagem do processo de fermentagdo em caldo residual da casca de jabuticaba. O modelo

proposto ¢ descrito pelo conjunto de equacdes (balangos de massa) descrito a seguir.
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d
St — kaX (©)
ar_ 7
dat qX ( )
as_ 1 (axy, 1 (e g
dt Yyx/s (dt) + Yp/s (dt) +mX ( )
. B ©
P/S SO _Sf
. X=X (10)
p. =P (11)
E tf
InX —InX, (12)
Hx = -t

Sendo Yy /s o fator de conversdo substrato em células (kg de céelulas/kg de substrato);
Yp s 0 fator de conversdo substrato em etanol (kg de etanol/kg de substrato); u, a velocidade
especifica maxima de crescimento celular (s-1); P ¢ a produtividade em etanol (kg de
etanol/m?.s); X ¢ a concentragao de células no tempo t (kg/m?®); S a concentracao de substrato
no tempo t (kg/m?®); t o tempo de fermentagdo (s); Py ¢ a produtividade em etanol (kg de
etanol/m’.s); X; a concentracdo final de c€lulas (kg/m?); X, € a concentracdo inicial de c€lulas
(kg/m?); S¢ a concentragdo final de substrato (kg/m®); S, a concentragdo inicial de substrato
(kg/m?); Pr € a concentragdo final de etanol (kg/m®); Py a concentragdo inicial de etanol
(kg/m?); t¢ o tempo total da fermentagdo (s).

O comportamento obtido ¢ apresentado no (Grafico 2), “com os pontos discretos
representando os dados experimentais e a linha continua a predicio do modelo”
(NASCIMENTO, 2018). Nos dados experimentais, observou-se a presen¢a de muitos desvios,
com isso, para melhor descrigao do processo € necessario fazer um intervalo menor de tempo
entre as coletas de amostras, ou seja, “o comportamento do sistema ¢ descrito de maneira

satisfatoria pelo modelo cinético de Monod utilizando os parametros listados anteriormente”

(NASCIMENTO, 2018).
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Grifico 2 - Comportamento do processo.
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Fonte: (NASCIMENTO, 2018, p. 5).

Os pontos representam os dados obtidos experimentalmente e a linha continua a
predicao do modelo.

Janior (2015) aplicou a modelagem matematica em um processo quimico, em que €
abordado um problema na verificagdo do comportamento dindmico da biomassa, substrato e
produto ao longo do ciclo de fermentacdo. Para a realizagdo dos célculos, a taxa de
crescimento especifica (i) foi baseada na equacdo de Monod e as taxas de crescimento da
biomassa (r¢) € a de formagao de produto (r,), foram consideradas por unidade de volume. No
modelo, as células de biomassa foram representadas pela letra X e o substrato pela letra S. As

equacdes que descrevem seus comportamentos encontram-se expressas abaixo.

e (13)
HoHmixges s
r=p X (14)
=Y,/ x re (15)
@ (16)
dat
e _ a7)
dat
as _ (_ g )+(_r_p) (18)
dt Yx/s Yp/s

No Grafico 3, pode-se observar a simulagdo das equacdes do modelo descrito
anteriormente. Verifica-se que ocorreu uma reducdo da quantidade do substrato desde o inicio

da reacdo até aproximadamente 25 minutos do processo, atingindo seu valor minimo apos
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esse periodo. Simultaneamente, observa-se que houve uma producdo de biomassa em relagao
ao valor inicial na qual pode ser obtida uma pequena quantidade de produto, e os

componentes atingiram um valor constante permanecendo assim durante o restante do tempo

(JUNIOR, 2015).

Grifico 3 - Simulagao dos resultados.
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Fonte: JUNIOR, 2015, p. 6.

Onde a linha azul no grafico representa o substrato (S), alinha da curva verde significa

o produto (P) e a linha vermelha representa a biomassa (X).

3.5 SIMULACAO DE PROCESSOS

A simulag@o de processos ¢ capaz de explicar por meio da modelagem matematica o
comportamento dos processos, gerando varios cendrios experimentais, além de analisar
estratégias para sua operacdo (SAWAKI, 2015). Para averiguar o desempenho de um
processo quimico, podem-se utilizar diversos softwares voltados para essa area, uma delas ¢ a
ferramenta computacional software MATLAB® (vastamente empregado no meio académico
nos setores de pesquisa), para avaliar um processo fermentativo conduzido em um biorreator,
analisando o comportamento dindmico das varidveis de concentragdo de produto, biomassa e

substrato (JUNIOR, 2015).
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Por meio da ferramenta computacional aplicada aos processos fermentativos € possivel
avaliar todas as variaveis contidas dentro do processo, ou seja, valores finais de concentragao
a ser alcangados no equilibrio para produto, substrato ¢ biomassa, além da rapidez com que o
equilibrio pode ser alcancado em cada um dos casos adotados. Segundo Sawaki (2015),
atualmente para a construcdo e operagdo de plantas industriais, sdo utilizados modelos
matematicos e software computacional para se ter uma visao do processo, ou seja, simulagdo
de varios cenarios de comportamento dentro dos sistemas.

De acordo com Leandro (2018), linguagens modernas que facilitam a estrutura de
programacdao, vém ganhando espago entre os usuarios e programadores, por conta da
facilidade e integracdo entre ambos. Um exemplo, seria a linguagem Python, bastante

empregada no meio computacional.

3.6 PROTOCOLO DE COMUNICACAO ENTRE OS SOFTWARES

Com o intuito de garantir a competitividade em um mercado cada vez mais agressivo,
a industria tem investido pesado na automacao de seus processos nos ultimos anos. Plantas e
processos industriais automatizados se tornaram imprescindiveis em praticamente todos os
setores produtivos, desde o setor agricola, quimico, petroquimico, biotecnologico até o setor
manufatureiro. A consequéncia da inser¢do da automacdo em um processo produtivo ¢ a
facilitacdo do monitoramento e controle destes, uma vez que permite a otimizacao de seus
sistemas no que diz respeito a produgdo de bens de maior qualidade em um menor tempo de
producdo, além da reducdio dos custos e o aumento da capacidade produtiva (ROSARIO,
2009; OLIVEIRA, 2015).

Para a industria, a simulagao de processos deve estar sempre relacionada a facilitagao
da automacdo e controle de seus processos. O desenvolvimento de sistemas de supervisao e
controle de processos inteligentes ¢ uma das 4reas mais promissoras da engenharia. E
essencial que a comunicagao entre os dispositivos destinados ao monitoramento e controle de
processos quimicos/bioquimicos no ambito industrial seja realizada da maneira mais efetiva
possivel.

O padrdo de comunicagdo denominado Object Linkingand Embedding (OLE) e Object
for Process Control (OPC), baseado no protocolo desenvolvido pela Microsoft (Component
Object Model — COM), ¢ considerado o mais utilizado pela industria atualmente e se

configura como uma ferramenta eficiente no que diz respeito ao estabelecimento de interfaces
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para aplicagdes em processos (FRANCO et al., 2010). Essa tecnologia inteligente estabelece
as regras, para que sejam desenvolvidos sistemas com interfaces padrdes para comunicagao
dos dispositivos de campo (CLPs, sensores, balangas) com sistemas de monitoramento,
supervisao e gerenciamento (FONSECA, 2002).

Na literatura, o controle de processo industrial pode ser classificado em trés niveis,
conforme estd descrito a seguir, sendo a integragdo dos mesmos considerados de extrema
relevancia para a industria (FRANCO et al., 2010):

1. Nivel de campo - a presenca de dispositivos inteligentes por redes fieldbus se
torna cada vez mais comum,;

i.  Nivel de processo - sdo disponibilizados os dados por meio dos sistemas de

controle distribuido e os sistemas de supervisao e aquisicao de dados;

1. Nivel gerencial - ¢ utilizado sistemas de bancos de dados e planilhas.

Segundo Franco (2010, p. 322), o OPC:

[..] € um padrdo de comunicagdo de dados em que varias informacdes
localizadas em diversos pontos (controladores, dispositivos de E/S, banco de
dados, etc.) podem ser conectadas diretamente a um “Cliente”, o qual pode
executar, entre outras, fungdes de Interface Homem-Maquina (IHM), de
supervisdo ¢ de tratamento grafico. A fim de realizar essa comunicacdo, o
OPC utiliza-se de um protocolo universal para envio de dados entre
“Servidores” (fontes de dados) e “Clientes” (aplicagdes), eliminando, dentro
do possivel, o uso de drivers e conversores, na maioria das vezes
proprietarios que criam uma dependéncia, muitas vezes, custosa e
ineficiente, entre o usuario ¢ o fornecedor do sistema proprietario.

O padrao OPC ¢ formado por um conjunto de especificagdes para comunica¢ao no
ambiente industrial, “criado com a colaboragdo de varios dos mais importantes fornecedores
de hardware e software para automagao, em conjunto com a Microsoft” (SANTOS, 2007),
além de possibilitar que as variaveis dos dispositivos estejam disponiveis em um modo
padrdo, em que diversos clientes possam simultaneamente acessa-las (BOFF et al. 2004 apud
FRANCO, 2010). Vale ressaltar ainda que tal tecnologia ¢ capaz de conceder troca de dados
em tempo real entre aplicativos de forma aberta e simplificada.

A utilizag@o dos servidores OPC em relacdo ao desenvolvimento de projetos concede
algumas vantagens, tais como: uniformidade de interface para diferentes redes e protocolos;
conexdo plena com a rede; eliminacdo da necessidade de drivers de comunicacdo; integracao
entre distintas ferramentas de supervisdo; melhoria do desempenho da comunicacdo entre
dispositivos de automacgao; e redugdo dos custos e tempos para desenvolvimento de interfaces
e drivers de comunicagdo, com consequente redu¢do do custo de integracdo de sistemas

(MACIEL, 2003).
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A medida em que a automagdo de processos foi ganhando espago no ambito industrial,
o desenvolvimento de sistemas de supervisdo aconteceu de forma natural. Existem diversos
sistemas voltados para a area de comunicag¢do entre softwares de controle para processos
quimicos/bioquimicos no mercado. A grande maioria deles possuem pacotes de licenca
disponiveis para venda, e outra parte disponibilizam uma versdo mais simples de forma
gratuita para serem utilizados em ambiente académico. Um dos sistemas mais conhecidos e
utilizados industrialmente ¢ o SCADA (Supervisory Controland Data Aquisition),
desenvolvido especificamente para monitorar processos produtivos permitindo a coleta de
dados em tempo real e a disponibilizacdo destes para o setor operacional distribuidos pela
producdo a qualquer hora.

No geral, eles consistem em ferramentas direcionadas para a monitoragdo de variaveis
em tempo real, através de graficos e objetos, diretamente relacionados com as variaveis fisicas
do processo, permitindo o tratamento das informagdes de forma simples e organizada. Uma
das grandes vantagens desse tipo de sistema € a possibilidade de os operadores monitorarem e
controlarem todos os processos, por meio da coleta de informacgdes de qualquer tipo de
equipamento de controle, conseguindo gerenciar toda a produgdo de forma interativa e
transparente (SANTOS, 2007).

Neste trabalho, para a simulagdo do processo em estudo, foram utilizados dois
softwares: o primeiro, com foco no comportamento do processo e o segundo, responsavel
pelo monitoramento, supervisao e controle do mesmo. Para que esta supervisao aconteca de
forma eficiente, ¢ necessaria a constru¢ao das chamadas telas de supervisao, cuja ilustra¢ao

serd mostrada nos resultados discutidos.
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4 METODOLOGIA

O objeto de estudo deste trabalho consiste em um processo reacional de fermentagdo
de glicose a etanol conduzido em um reator em batelada. Como parte da metodologia, foi
utilizado como estratégia inicial de aprendizado, o estudo — incluindo a modelagem e a
simulagdo — de dois processos mais simples (estudos de caso), sendo eles: um tanque de
armazenamento € um processo reativo simples em um reator continuo de mistura perfeita. A
aplicacdo dessa estratégia permitiu o conhecimento ¢ a familiarizagdo com a modelagem e
simulacdo de processos quimicos e bioquimicos. A seguir, estdo descritos os estudos de caso

utilizados e o processo reacional fermentativo, principal objetivo do presente trabalho.

4.1 ESTUDO DE CASO: TANQUE DE ARMAZENAMENTO

O primeiro processo consiste em um reator batelada. Com o sistema devidamente
modelado, foi possivel simular o balango de massa em ambiente de simulacdo computacional,
na qual se pode obter o comportamento do nivel dentro do tanque (Figura 2). Tendo como: F.
a vazao de entrada; Fs a vazdo de saida; A sendo a area do tanque e h a altura do nivel do
tanque.

Figura 2 - Tanque de Armazenamento

Fe

FS

—>

A

Fonte: Construida pela autora.

As instrugdes especificas no software utilizado sdo geralmente dadas e executadas
linha a linha. Dentro do programa € possivel efetuar uma sequéncia de comandos que sdo
arquivadas num arquivo, chamado de “ficheiro”. Ficheiros que contém co6digo nessa
linguagem especifica, sdo chamados M-files. Uma M-file consiste numa sequéncia de

comandos proprios e caracteristicos desse software especifico que pode fazer referéncia a
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outras M-files. Existem dois tipos de M-files que sdo mais utilizados: scripts e function
(FALCAO, 2001).

Inicialmente, o balanco de massa foi realizado de forma analitica e em seguida foi
implementado no software de simulagdo de processos. No aplicativo foi criado primeiramente
um script, no qual os comandos digitados inicialmente foram: o nome do programa a ser
analisado e os comandos de limpeza de variaveis e de tela (janela de comandos). Logo depois,
foram adicionados os parametros (os dados ou condigdes iniciais), sendo utilizado o simbolo
% para se digitar algum comentario.

Em seguida, foi determinado o nimero de iteracdes a serem implementadas no
programa bem como o intervalo de tempo de simulacdo. Utilizando-se de uma estrutura de
laco condicional de comando, o algoritmo continuou a ser construido possibilitando a
resolucdo dos célculos dentro de tal estrutura até que o nimero de iteragdes estabelecido fosse
concluido.

Uma vez que a descricao matematica do processo ¢ feita por equagdes diferenciais, ¢
necessario um método capaz de solucionar tal equacdo fornecendo as informacgdes
previamente requeridas. No software utilizado, existem alguns pacotes numéricos de
resolucdes de equacdes diferenciais. No presente trabalho, foi utilizado um pacote especifico
que resolve equagdes diferenciais ndo-rigidas utilizando método numérico de ordem média.
Para sua resolucao, este pacote exige um intervalo de tempo bem definido e condi¢des iniciais
para as variaveis que serao analisadas.

O comando de resolugdao de equagdes diferenciais chama um novo arquivo (ficheiro),
denominado de function. E neste arquivo que as equagdes serdo propriamente resolvidas e, em
seguida, retornam seus valores para o arquivo principal. Esse procedimento ¢ repetido por n
vezes, de acordo com o numero de iteragdes estabelecido pelo usuario.

Como saida de dados, uma vez concluidos todos os calculos, o software utilizado
disponibiliza algumas opg¢des, dentre as quais a mais utilizada ¢ a geragdo de graficos. Com
comandos especificos para tal, ¢ possivel plotar vérios graficos em uma mesma figura e,
assim, tornar a andlise das variaveis mais funcional. E possivel obter graficos bidimensionais

ou tridimensionais com qualquer tipo de escala e coordenadas.

4.2 ESTUDO DE CASO: PROCESSO REACIONAL EM REATOR CSTR

A segunda parte do processo de aprendizado consistiu na modelagem e simulacdo de

um processo genérico conduzido em um reator do tipo mistura perfeita (CSTR), conforme
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ilustra a Figura 3. Realizaram-se o balango de massa global e o balango por componente para
uma reagdo simples, do tipo A — B, de primeira ordem, irreversivel e exotérmica (processo
que ocorre a liberacao de calor no meio). Com o sistema devidamente modelado, foi possivel
simular o balango de massa em ambiente computacional, obtendo o comportamento das

concentragdes de A e B, bem como da conversdo como tempo.

Figura 3 - Reator CSTR.
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Fonte: Construida pela autora.

Inicialmente, repetiu-se o mesmo procedimento aplicado ao sistema em batelada
descrito anteriormente. Posteriormente foram definidas as varidveis das concentracdes, o
namero de iteragdes € o passo de tempo a ser incorporado nos calculos. Dentro do comando
da estrutura de lago condicional utilizado, foram fornecidos os dados das concentracoes, as
condicdes iniciais e de tempo, ¢ a chamada do arquivo da fungdo onde serdo solucionadas as
equagoes diferenciais ordindrias caracteristicas do processo. Por fim, foram implementados os
comandos para se obter a saida de dados através do grafico, expresso pela Grafico 4, e
encerrada a estrutura de laco condicional. Sendo Ca representada pela curva azul a
concentragdo do substrato e Cb a curva vermelha representando a concentragdo do produto

formado.
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Grifico 4 - Comportamento das concentragdes.
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

4.3 DESCRICAO DO PROCESSO REACIONAL: FERMENTACAO DA GLICOSE A
ETANOL

A metodologia utilizada neste trabalho foi desenvolvida baseada em um processo

reacional de fermentag¢do de glicose a etanol conduzido em um reator em batelada, conforme

exposto na Figura 4.

Figura 4 - Diagrama do sistema conduzido em um reator batelada.
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Fonte: Construido pela autora.
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A reagdo acontece em fase liquida e pode ser representada, de forma simplificada, pela

Equacao 19.

CoHy, 04 = 2C,H;OH + 2C0, (19)

Por se tratar de um sistema em batelada, pode-se afirmar que ndo existe entrada ou
saida de reagentes ou produtos durante o processamento da reagdo, sendo toda a mistura
reacional retirada ao final do processo de uma s6 vez (FOGLER, 2014).Considerando no
processo reacional o CO; dentro da produgao da glicose a etanol.

O sistema em batelada, ilustrado na Figura 8, pode ser representado pelos modelos
matematicos, descritos através dos balangos de massa e entalpia, sendo associados aos
conceitos cinéticos do processo. Os dados cinéticos e os parametros do modelo foram obtidos

na literatura e encontram-se sumarizados na Tabela 1.

Tabela 1- Parametros e Condi¢des Operacionais do Reator em Batelada.

Parametros Siglas Valores
Cc Concentracdo celular 1,0 g/dm?
Cs Concentracgdo de substrato 250 g/dm’
c, Concentragdo do produto na 93 g/dm’

qual todo metabolismo cessa
N Constante empirica 0,52
Velocidade especifica de 0,33 h!

crescimento maximo

Ks Constante de Monod 1,7 g/dm?
Kq Velocidades especificas de 0,01 h!
morte natural
Ye/s Coeficiente de rendimento de 0,08 g/g
células em relagdo ao
substrato
Yp/s Coeficiente de rendimento do 0,45 g/g
produto em relacao ao
substrato
Yp/c Coeficiente de rendimento do 5,6 g/g
produto em relacdo as células
M Manutengao da célula 0,03 (g de substrato)/(g de células .
h)

Fonte: FOGLER, 2009.
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De acordo com Fogler (2009), os parametros sdo descritos a partir das leis de
velocidade, na qual a lei mais comumente utilizada para expressar a velocidade de

crescimento de novas células, é a equagdo de Monod para crescimento exponencial:
re=u=Cc (20)

O termo 1y corresponde a velocidade de crescimento celular, expresso em g/dm?’.s, o
termo C. refere-se & concentracio celular (g/dm?) e a velocidade especifica de crescimento,
medida em s, é expressa pelo termo p. Esta, por sua vez, pode ser expressa matematicamente

pela Equagdo 21:

Cs ) 21)
K + C;

U= Hmax * (

Em que, o termo K refere-se a constante de Monod, expresso em g/dm’, o termo Cj

corresponde a concentracdo de substrato em g/dm’ e por Gltimo o termo p,,s, que expressa a
velocidade especifica de crescimento maximo (s™).

Segundo Fogler (2009), os valores tipicos tabelados para o crescimento de pmax € Ks

s30, respectivamente, 1,3h! e 2,2x10”° mol/dm®. Combinando as equagdes 20 e 21, pode-se

chegar a equagdo de Monod relativa a velocidade de crescimento celular expressa pela

Equacao 22:

r = Umex * Cs * Cc (22)
g K + C;

Para a maioria dos microorganismos, o valor de K ¢ muito pequeno, sendo assim a lei

de velocidade para esses casos, pode ser reescrita como a Equagdo 23:
Ty = Hmax * Ce (23)

Fogler (2014) afirma que em muitos sistemas o produto tem a influéncia de inibir a
velocidade de crescimento. Tais inibicdes podem acontecer de diversas maneiras, existem
diferentes equagdes para tentar descrever cada uma delas. Uma dessas leis de velocidade pode

ser matematicamente representada pela Equacdo 24, obtida empiricamente:
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/’LmdxCSCC (24)
vt G
Em que,
) (1 c,,)" (25)
bs = —
oos Cp

Sendo o termo C, a concentragdo do produto na qual todo metabolismo cessa, na
unidade de g/dm®. Enquanto o termo n representa uma constante empirica. De acordo com
Fogler (2014), para a fermentacdo de glicose a etanol, utilizam-se os seguintes valores para
tais parametros de inibigdo: n=0,52 ¢ C; = 93 g/dm3.

A lei que resume a velocidade de morte celular de um ambiente indspito € definida

por:
rq = (kg + k:Cp)C, (26)

Em que o termo C; representa a concentragao de uma substancia toxica para a célula, e
as velocidades especificas de morte kq € k¢ sdo referentes, respectivamente, a morte natural e a
morte causada pela substancia toéxica (FOGLER, 2009).

O sistema microrganismo/nutriente ¢ as condigdes ambientais — tais como, pH,
temperatura e potencial de oxirreducao — influenciam diretamente na estequiometria reacional
de crescimento celular, aumentando a complexidade desta etapa, especialmente se mais de um
nutriente contribui para o crescimento das células. De modo a simplificar essa complexidade e
aprofundar mais o assunto, considerar-se-4 que no meio reacional estd presente apenas um

nutriente. Assim sendo, temos a seguinte equagao:
Células + Substrato — Mais células + produto (27)
De modo a relacionar o substrato consumido com as novas células formadas e o

produto gerado, pode ser introduzido o conceito de rendimento, descrito matematicamente

pela Equagdo 28:
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Massa das novas células formadas _ AC. (28)

Ye/s = =

Massa de substrato consumido ACg

O termo Yys diz respeito ao coeficiente de rendimento das células e do substrato, ou
seja, representa o quanto de células novas foram formadas a partir da massa inicial de
substrato no meio. O coeficiente Ys/c, por sua vez, pode ser obtido pelo inverso da equagdo
acima e descrevera a quantidade de substrato que deve ser consumido para aumentar a
concentragao de células.

Fogler (2009) afirma que o produto pode ser formado durante as diferentes fases do
ciclo de crescimento celular. Sendo assim, quando o produto ¢ formado apenas na fase de

crescimento exponencial, a velocidade de formacgao deste pode ser dada pela Equacao 29:

Bmax*Cs*C
rPZYP/C*rgZYp/C*uCCZYP/C*% (29)

Em que o termo Y}, . representa o coeficiente de rendimento do produto em relagdo as

células, podendo ser descrito matematicamente como segue:

Massa do produtoformado (30)

Yye = -
P/¢ ™ Massa das células novas formadas

Para o caso de o produto s6 ser formado durante a fase estacionaria, quando nao ocorre
crescimento celular, pode-se relacionar a formacao do produto ao consumo de substrato
através da Equacao 31:

Ty = Yp/s % (—75) (31)

p

O termo -1s se refere a velocidade de consumo do substrato. E o coeficiente de
rendimento estequiométrico que relaciona a quantidade de produto formado por massa de

substrato consumido ¢ descrito matematicamente pela expressao:

Massa do produto formado (32)

Yois =

Massa do substrato consumido
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Quando o substrato ¢ consumido para produzir novas células, parte dele deve ser usada
para manter as atividades cotidianas das células, onde o termo de manutengao, correspondente

a utilizagdo, ¢ dado pela Equagao 33:

Massa do substrato consumido para a manutengado (33)

m =
Massa de células . Tempo

4.3.1 Balan¢o de massa

Partindo da equacdo geral do balango molar em um reator batelada e fazendo as

consideragdes adequadas, pode-se obter a equacdo de projeto correspondente:

ACUMULO = ENTRADA — SAIDA + GERACAO (34)

Reescrevendo em termos reacionais, tem-se:

Velocidade de Vazdo massica Vazdo massica Velocidade de
acumulo de _ de entrada de saida geragdo/consumo
células ou substrato| ~ |de células ou substrato| ™ |de células ou substrato| — de substrato
9/s g/s g/s g/s

Uma vez que a fermentagdo, nesse caso, esta sendo analisada em um reator batelada, a

Eq. 34 se reduz a:

Velocidade de Velocidade de (35)
acumulo de | _|geragdo/consumo
substrato - de substrato
g/s g/s

Assim, sendo a equacdo de projeto de um reator batelada pode ser dada pela Equacao

36, sendo o termo j utilizado para expressar alguma espécie quimica.

ac; (36)

—_— =7
dt J

De acordo com Fogler (2014), o crescimento de microrganismos pode ser considerado

de duas maneiras distintas. Na primeira, considera-se o nimero de células vivas, enquanto na
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outra ¢ considerada a massa de células vivas. Neste trabalho, a modelagem sera desenvolvida
baseada na segunda maneira. Nesse contexto, no processo reacional em questdo deseja-se
observar o comportamento tanto das células quanto do substrato e do produto formado,
tornando-se necessario a aplicagdo de um balango de massa para cada.

Aplicando o passo a passo do algoritmo no balango de massa de microrganismo em
um reator batelada, onde v=vy=0 (vazdes de entrada e saida), pode-se obter uma expressao
para o comportamento das c€lulas, conforme mostram as Equagdes 37 ¢ 38. Sendo o1y e 14, a
velocidade de crescimento celular (g/dm’.s) e velocidade de morte celular (g/dm’.s),

respectivamente.
Ce
Vdg =1V -rgV (37)

Dividindo a equagao anterior pelo volume do reator, V, obtém-se:

ac. (38)
dt = T'g Tq

De forma semelhante, pode-se obter o balango de massa para o substrato, representado

matematicamente pelas Equagoes 39 e 40:

vdc, v (39)
TG

Neste ponto ¢ importante ressaltar que a velocidade de consumo do substrato,
representada pelo termo -r;, ¢ resultado da sua utilizagdo para o crescimento e para a

manutencao celular. Dessa forma, a equacao anterior pode ser assim reescrita:

Vdc,
dt

(40)

=1V = Yye(=1,)V = sV

O termo rs» representa a velocidade de consumo do substrato quanto utilizado para

manutenc¢do celular e pode ser dado pela Equacao 41:

Tsm = M x C, 41)
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Seguindo o mesmo procedimento, a expressao que representa o balango de massa para

o produto do processo reacional em estudo ¢ dada pela Equagao 42:

dc, (42)
a Y

Sabendo que para crescimento celular, o termo da velocidade de formagdo do produto

pode ser dado por 1, =15 * Yp ¢, entdo a Equagéo 43 torna:

dc 43
Vd_tp=rg* YP/C ( )

E ainda, tendo em vista que a velocidade de formacao do produto pode ser relacionada
a velocidade do consumo do substrato, quando m = 0 (manutencao celular), entdo o balango

de massa do produto também pode ser matematicamente descrito como segue:

ac 44
Vd—t” =Y, s (—1)V (44)

De posse das informagdes sobre as leis de velocidade e da estequiometria do processo

reacional em analise, pode-se substituir a Equagao 25 na Equagao 24 e assim obter:

0,52
C,\"’ C.C
Ty = Umax (1__17) s

G) K+ (45)

Considerando na expressao que descreve a velocidade de morte celular, que nao tenha
a concentracao de uma substancia toxica a célula e nem a velocidade especifica de morte

causada pela substancia toxica, entao a Equagdo 46 se torna:
g = deC (46)

Combinando as equagdes anteriores, podem-se obter os balangos para célula, substrato

e produto, respectivamente:
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0,52
acc _ A (47)
ar  Fmax (1 c,;) Ks+Cs kaCe
0,52
acs __ _o) T GG (48)
dat Ys/c.umdx (1 C;) Ks+Cs ch

ac,

at 'p/cTy (49)

A modelagem adequada do processo em estudo possibilitou a simulacdo dos balangos
de massa no ambiente computacional de maneira efetiva, permitindo a analise do
comportamento das concentragdes celular, do substrato e do produto com o tempo, bem como
verificar a influéncia temporal nas velocidades especificas de crescimento celular (rg), de
morte celular (rq), de consumo de substrato para a manutengdo (rsm) € a forma empirica da
equacgao de Monod para a inibi¢ao por produto (Kobs).

Todo o procedimento de simulagdo empregado nos casos de aprendizado descritos no
primeiro subtopico desta secdo foi implementado para o caso em analise da fermentagdo,
adaptando-se o que era necessario. Os resultados obtidos pela aplicagdo dessa modelagem
serdo analisados e discutidos no topico seguinte.

Uma vez que o processo fermentativo foi modelado e simulado no software
computacional, o passo seguinte consistiu em estudar o software responsavel pela construgao
das telas de supervisao e, assim, tornar possivel a comunicagdo entre os dois softwares para a
simula¢do do monitoramento, supervisao e controle do processo fermentativo em estudo.

O Elipse Scada® ¢ uma plataforma de simulacdo computacional de processos que
permite a visualizagdo do processo e a integracdo do usudrio ao mesmo através de telas de
supervisdao construidas. Esse recurso facilita o monitoramento e o controle de processos ao
evitar que os responsaveis se dirijam ao ambiente real todas as vezes que acontece algum
disturbio ou anomalia nos processos, economizando tempo e direcionando os esforgos para

solucionar o problema de maneira mais efetiva.
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4.4 CONSTRUCAO DA TELA DE SUPERVISAO

Para que haja a comunicagdo entre softwares ¢ necessario que exista uma ferramenta
ou tecnologia que permita isso. No caso dos softwares utilizados para a simulagdo do processo
reacional em estudo, a tecnologia que permite a comunicagdo entre eles ¢ a OPC (Object for
Process Control), cuja funcionalidade foi descrita no item 3.6.

O primeiro passo para iniciar a comunicagdo ¢ realizar a ativacdo da tecnologia OPC
em um dos softwares. Nesse caso, a ativacdo foi realizada no software de simulacao utilizado
para descrever o comportamento do processo reacional. Uma vez feito isso, o passo seguinte
consistiu na criagao da tela de supervisao para o processo em estudo, no segundo software.

Para isso, inicialmente foi necessario a realizagdo do tagueamento das variaveis a
serem monitoradas, ou seja, a identificagdo delas. A escolha dessas variaveis nao ¢ feita de
maneira aleatoria, mas € baseada na relevancia destas para o processo. Isto €, num sistema de
supervisdao € importante que se monitore as variaveis que mais podem influenciar no
rendimento do processo.

Em seguida, os esfor¢os foram direcionados para a criagdo de elementos que
compusessem a tela de supervisdo propriamente dita, como os displays para acompanhamento
do comportamento das varidveis ao longo do processo, o botdo on/off para dar inicio ao
processo, a construcao de graficos, entre outros.

A comunicacdo entre os dois softwares utilizados no processo em questao foi realizada
da seguinte maneira: inicialmente, foram digitados no software de simulagdo os comandos de
conexao com o software de supervisao e a criagdo de um grupo de fags; em seguida, foi
implementado o acesso ao segundo software através de comandos de identificacdo das tags
criadas anteriormente. No algoritmo, esses comandos foram implementados antes da entrada
de dados do processo reacional de fermentagdo estudado.

Ap6s as condigdes iniciais do processo e antes da estrutura de lago condicional, foram
implementados os comandos para mostrar na tela de supervisao os valores de 5 parametros
escolhidos para acompanhamento do processo: rendimento substrato/células (Ysc), velocidade
especifica de crescimento maximo (umax), constante de Monod (Kj), velocidade de morte
celular (K4) e concentragdo do produto na qual todo o metabolismo cessa (C, »). Na simulagao
em questdo, tais pardmetros mantiveram seus valores constantes ao longo de todo processo,
mas a implementagao foi realizada para mostrar que em uma situacdo real, os valores podem

variar e serem monitorados ou controlados, se necessario.
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Em seguida, ja dentro da estrutura de laco condicional, mas antes dos comandos de
resolucdo das equagdes diferenciais ordinarias correspondentes aos balangos de massa do
processo reacional estudado, foram implementados comandos para a atualizagdo dos valores
dos parametros mencionados anteriormente ao longo de todas as itera¢des. E por fim, ainda
dentro da estrutura de lago condicional, porém apds toda a estrutura de calculo das
concentragdes de produto, substrato e células ao longo do processo, comandos de atualizacao
dos valores dessas variaveis foram implementados com o objetivo de monitoramento e
controle do rendimento do processo. Uma vez concluida esta etapa, o passo seguinte consistiu
em iniciar a simulagdo nos dois softwares e analisar o comportamento das varidveis

escolhidas ao longo do processo.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 ESTUDOS DE CASO

No processo de aprendizagem, pelos resultados obtidos para o primeiro caso do tanque
de armazenamento, ilustrado no Grafico 5, pode ser observado o comportamento do nivel do
tanque ao longo do processo de simulacdo, partindo de um valor inicial de 0,5m de nivel de
liquido no tanque. O intuito ¢ ver como o nivel varia com o tempo, através da utilizagdo do
software computacional. A partir da modelagem e da simulagdo do processo em questdo foi
possivel visualizar como o nivel de liquido em um tanque de armazenamento se comporta,

considerando a vazao de alimentagdo maior do que a vazdo de saida, conforme ilustra a figura

9.

Grafico 5 - Comportamento do Nivel em um Tanque.

Comportamento do Nivel em um Tanque

0.64
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0.52 ¢

0.5
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

Para o segundo estudo de caso, o objetivo era observar o comportamento das
concentragdes do reagente (A) e do produto (B) ao longo do processo reacional descrito na

secdo anterior, atentando-se ao consumo de A proporcionalmente, enquanto B ¢ gerado. O

resultado obtido pode ser visto no Grafico 6.

Observa-se inicialmente o consumo do reagente simultaneamente a producdo do
componente B, até que em um certo momento as curvas de concentra¢do se interceptam e a

reagdo atinge o seu equilibrio quimico. A partir desse ponto, a rea¢do continua acontecendo

até o consumo total do componente A.
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Grifico 6 - Comportamento das concentragoes.
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

5.2 UTILIZACAO DO SOFTWARE PARA ANALISE DO COMPORTAMENTO DO
PROCESSO

Para o processo reacional estudado neste trabalho, onde objetivou-se mostrar como
acontece um processo fermentativo em um reator batelada, mediante a fermentagao da glicose
a etanol, por meio do microrganismo Saccharomyces cerevisiae, serdo vistos através das
simulag¢des, via modelagem e utilizagdo de softwares computacionais, os resultados e seus
respectivos pontos operacionais, 0s quais serdo apresentados, discutidos e comparados aos
dispostos na literatura. Para a simulacdo do processo foram considerados os balangos
demonstrados na se¢do anterior, dadas pelas Equagdes 47, 48 e 49.

Através da modelagem matematica ¢ possivel representar o sistema graficamente em
todos os seus estados reacionais. No Grafico 7, encontra-se representado o comportamento
das concentragdes celular (C.), do substrato (Cs) e produto (C,), levando em consideracdo os
parametros expressos na secdo 4.3 da Tabela 1. No momento em que as células dos
microrganismos comegam a consumir o substrato, a formacao do produto € iniciada na mesma
proporcao, ou seja, estas concentragdes estdo diretamente relacionadas.

E possivel notar que a concentragdo do produto atingiu seu ponto maximo depois de
12h de fermentagdo, periodo no qual também se observa o minimo valor da concentragdo de
substrato, isto se deve ao fato de a levedura estar metabolizando a glicose tanto para o
crescimento celular, quanto para a formagdo do etanol. A partir das 12h de fermentagdo a
concentragcdo de substrato diminui, indicando a fase de morte celular, neste periodo além da
baixa concentrag¢do de substrato, ha uma grande concentragdo de etanol que pode estar agindo

como inibidor do crescimento celular. Visualiza-se o mesmo resultado descrito na literatura.
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De acordo com o que foi descrito por Fogler (2014), ao continuar o procedimento de
integracdo no tempo, chegard um momento que a concentragdo do substrato (seu valor

numérico) se tornara negativo.

Grifico 7 - Comportamento das concentragdes Cc (células), Cs (subsrato) e Cp (produto).
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

Segundo Silva (2010), em seu trabalho, apesar da levedura do género Sacchoromyces
ser capaz de produzir etanol utilizando o glicerol como sua fonte de alimentagao, foi analisado
que ela ndo ¢ capaz de produzir etanol em quantidades bastante expressivas a partir da
utilizagao desta fonte. Levando em conta isto, observa-se na Figura 11, que apos as 13h, a
concentracdo do produto permanece constante (ndo conseguindo uma quantidade elevada de
producdo do etanol), mesmo continuando a ocorrer o consumo do substrato.

A analise da influéncia temporal nas velocidades especificas de crescimento celular
(rg), de morte celular (rq), de consumo de substrato para a manutencdo (rsm) € a forma
empirica da equacao de Monod para a inibi¢do por produto (Kobs), podem ser vistas nas
Figuras 15 e 16. De acordo com Ferreira (2005), durante a maioria das fermentagdes
descontinuas, a velocidade especifica de crescimento € constante e independente da
concentragdo de nutrientes, que encontra-se variando.

No Gréfico 8, observa-se o grafico das velocidades especificas, em um certo ponto
visualiza-se o inicio da desaceleracdo celular, que ¢ onde come¢a a diminuir devido ao

esgotamento de um ou mais componentes do meio de cultura, quando o crescimento celular
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atinge seu ponto maximo, ocorre um equilibrio entre a velocidade de crescimento e a
velocidade de morte do microrganismo, posteriormente comeca seu estado de declinio, a
concentragdo celular diminui a uma velocidade que excede a velocidade de produgdo de
células, ocorrendo a lise celular, j4 a velocidade de consumo de substrato para essa

manutengdo por unidade de volume € proporcional a concentracdo de células.

Grafico 8 — Velocidades especificas de rd (linha azul), rg (curva vermelha)

e rsm (linha laranja).
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

A forma empirica da equacao de Monod para a inibi¢ao por produto pode ser vista no
Grafico 9. Guidini (2013) expressa em seu trabalho que a relagdo entre velocidade de
crescimento e concentracao de nutriente foi observada em 1949 por Monod, sendo uma
equagao simples e popular para descrever o crescimento microbiano, onde assume a presenca
de substrato como limitante para o crescimento. Todos os resultados obtidos por meio da
simulacdo do processo de fermentacdo estudado estdo de acordo com a literatura (FOGLER,

2014).



53

Grifico 9 - Forma empirica da equagdo de Monod para a inibigao por produto (Kgbs).
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

5.3 UTILIZACAO DO SOFTWARE PARA A CONSTRUCAO DE TELAS DE
SUPERVISAO

A construcdo da tela de supervisdo, no software utilizado, foi realizada de acordo com
a metodologia descrita na secdo anterior. O tagueamento permite, entre outras coisas, a
identificagdo das variaveis de maior relevancia no processo. No presente trabalho, a
concentragdo do produto (etanol) pode ser influenciada, entre outras variaveis, pela
quantidade de substrato e/ou de microrganismos alimentados ao processo, sendo estas as
principais variaveis a serem monitoradas no sistema. Na Figura 5 pode ser observada a
criagdo de um grupo (Bioreactor) onde foram alocadas as varidveis e os pardmetros

escolhidos para serem monitorados durante o processo.
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Figura 5 - Criacdo das tags para as variaveis e parametros do processo reacional analisado.
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Fonte: Construida pela autora.

Com o grupo de fags criado, foi necessario definir a quantidade de variaveis e/ou
parametros a serem identificados. Nesse caso, optou-se por criar um total de 8 fags entre
variaveis (concentragdes do produto, de células e substrato) e parametros (rendimento
substrato/células, velocidade especifica de crescimento maximo (umax), constante de Monod
(K5), velocidade de morte celular (Kz) € concentragao do produto na qual todo o metabolismo
cessa (Cp x)). Apesar de seus valores terem sido mantidos constantes, esses pardmetros foram
acrescentados a tela de supervisdo para simular uma situacao real na qual seus valores podem
variar ao longo do processo e afetar o rendimento do produto desejado.

Na Figura 6 encontram-se ilustrados o processo de criagdo dos dispositivos de
apresentacdo de informacdes, os chamados displays, cuja finalidade ¢ mostrar os valores
atualizados das varidveis que sdo calculados a cada iteragdo pelo software de simulagao, bem

como os valores dos parametros escolhidos.
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Figura 6 - Criacao dos displays para apresentagdo das informagdes das varidveis e parametros
do processo analisado.
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Fonte: construida pela autora.

O acompanhamento do comportamento das varidveis do processo foi realizado por
meio de graficos. A criagcdo destes elementos no software de supervisao encontra-se ilustrada
na Figura 7. Com o intuito de obter uma avaliagdo mais clara e precisa, optou-se por analisar
o comportamento da concentracdo do substrato separadamente da concentracao de células e

produto devido a diferenca de escala existente.
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Figura 7 - Criacdo dos elementos graficos para o acompanhamento do comportamento do
processo analisado.
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Fonte: construida pela autora.

Para tornar a tela de supervisdo mais didatica, foi acrescentada uma ilustracdo de um
biorreator para representar o equipamento no qual o processo de fermentagdo analisado seria

conduzido. Na Figura 8 pode ser observada a tela de supervisao construida com a finalidade

de monitoramento e controle das variaveis e pardmetros do processo.

Figura 8 - Tela de supervisdo criada para o processo analisado.

Fonte: Construida pela autora.
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Uma vez iniciada a simulacdo do processo nos softwares utilizados, os valores de Ce,
Cs e C, sdo calculados pela resolucao das equacdes diferenciais que descrevem os balangos de
massa e sdo atualizados em tempo real na tela de supervisdo esquematizada na Figura 17.
Simultaneamente, pode-se acompanhar o comportamento dessas varidveis nos graficos
implementados. Numa situagdo real, ao ser percebido alguma alteragdo no comportamento das
variaveis, seria possivel intervir de modo imediato através de comandos na tela de supervisao

no ajuste real de seus valores, através da automacgao existente no processo industrial.
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6 CONCLUSAO

O processo fermentativo conduzido em um reator batelada de forma descontinua,
ocorrendo a transformacao da glicose a etanol, mostrou-se concordante com o apresentado na
literatura. Nesse sentido, o processo foi modelado, simulado em um programa computacional
e visualizado em telas de supervisdo, com o intuito de se analisar o comportamento de todas
as varidveis dentro do sistema, o dominio do processo fermentativo, além da possibilidade
monitoramento e controle do mesmo.

A metodologia empregada a partir da modelagem matemadtica e aplicada aos softwares
computacionais referente ao processo reacional em estudo permitiu analisar a influéncia e o
comportamento de cada variavel dentro do sistema. A utilizagdo dos softwares em processos
fermentativos possibilita que o setor operacional responsavel pelo monitoramento e controle
dos processos consigam supervisionar o ambiente sem a necessidade de deslocamento ao
ambiente real todas as vezes que acontecer algum problema nos processos, tornando possivel
economizar tempo e permitindo solucionar os problemas de maneira mais efetiva.

Embora os resultados obtidos tenham sido eficientes para atingir ao objetivo em
estudo e estejam de acordo com a literatura, trata-se de um estudo inicial. Tornando-se
necessaria a incorporagdo de fatores, como um sistema de controle, a tela de supervisao para
que o monitoramento, de fato, proporcione a reproducdo mais proxima possivel a realidade

industrial.
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